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Los niveles de energia de un âtomo real exhi­
ber la bien conocida separaciôn en su estructura fina de la 
que no da cuenta la teoria no relativista de Schrodinger. - 
Esta estructura fina es debida, parcialmente, a la variaciôn 
relativista de la masa con la velocidad y parcialmente al —  
espin de los electrones. Los efectos de la variaciôn de la - 
masa pueden predecirse mediante la ecuaciôn de Schrodinger - 
relativista para particules sin espin (ecuaciôn de Klein- - 
Gordon) pero no proporcionan resultados correctes para la - 
estructura fina, el efecto Zeeman y otros fenômenos que de- 
penden del espin de los electrones. La ecuaciôn de Dirac, - 
por otra parte, constituye la base de una teoria compléta - 
para particules de espin 1/2 y debe, por consiguiente, dar 
cuenta de los efectos que provocan todos estos fenômenos, co 
mo se puede comprobar a partir de la ûnica soluciôn exacte - 
conocida correspond!ente al âtomo de hidrôgeno.
La ecuaciôn de Dirac para un âtomo de muchos 
electrones es, sin embargo, tan compleja que para intenter 
resolverla es necesario hacer algunas aproximaciones que —  
permitan atacar el de otra forma inabordable problème. La - 
..aproximaciôn mâs inmediata, debida a Pauli, se aplica en el 
caso de particules de relativamente baja energia y situadas 
en un campo escalar moderadamente débil, y transforma la —  
ecuaciôn de Dirac de cuatro componentes en otra de dos, me-
diante la eliminaciôn de las llamadas "componentes pe- 
quefias", pero la ecuaciôn résultante es, todavia ina—  
bordable.
La siguiente aproximaciôn, la mâs impor 
tante, consiste en suponer que cada electrôn del âtomo 
estâ en un campo de potencial esféricamente simétrico - 
que représenta el efecto del nùcleo y, de algûn modo, - 
el efecto promedio de los demâs electrones. Es lo que - 
se conoce como aproximaciôn del campo central y mediante 
la cual se puede simplificar la ecuaciôn de Pauli y sepa 
rar las partes angular y radial,dando esta ultima lugar 
a una ecuaciôn de segundo orden que tiene la misma estruc 
trura que la ecuaciôn relativista de Schrddinger pero con 
algunos términos mâs.
Reducida la ecuaciôn de Dirac a esta uni 
ca ecuaciôn de segundo orden el problema surge entonces 
en la determinaciôn del campo central.
Existen dos métodos clâsicos para la de­
terminaciôn del campo: el estadistico de Thomas(l) y Fer 
mi (2) y el del campo autoconsistente debido a Hartree - 
(3). Las ecuaciones de Hartree y las mâs perfeccionadas 
de Hartree-Fock (4) proporcionan la mejor soluciôn para 
cada estado atômico fundamental, en forma de una funciôn 
separable, debido a que esta soluciôn es la que hace mi­
nima la energia total del sistema
8Estas ecuaciones forman un sistema inte—  
gro-diferencial en el que aparece un término no local en 
el potencial que complica extraordinariamente su câlculo.
Es el llamado potencial de intercambio que tiene en cuen­
ta el carâcter antisimétrico de la funciôn de onda de un 
sistema de fermiones en el intercambio de las coordenadas 
espaciales y de espin de cualquier par de particules. Se 
han propuesto diverses aproximaciones para el potencial - 
de intercambio, de las cuales, la debida a Slater (5) es 
la mâs utilizada.
La complejidad que introduce en las ecua—  
ciones de Hartree-Fock el potencial de intercambio puede 
evitarse utilizando potenciales expresados en forma anali 
tica, en los que, de algûn modo, intervienen parâmetros - 
que se obtienen por diversos procedimientos. Se han pro—  
puesto potenciales deducidos de soluciones aproximadas de 
la ecuaciôn de Thomas-Fermi o expresiones analiticas cu- 
yos coeficientes estân determinados mediante ajuste por - 
minimos cuadrados de las energias calculadas a partir de 
las ecuaciones de Hartree-Fock. Yunta et al. (6) han pro­
puesto un potencial analitico de très parâmetros que se - 
obtienen para cada âtomo mediante un procedimiento auto—  
consistante, en un sentido proximo al de Hartree, y que ha 
proporcionado resultados de las energias de enlace bastante 
aproximados a los expérimentales para los âtomos de numéro 
atômico inferior a 40.
9. -
Sin embargo, para âtomos pesados los efec 
tos relativistas no pueden ignorarse y los resultados - 
que se obtienen con cualquiera de los métodos que se em 
pleen se apartan mucho de los valores expérimentales.
Los câlculos preliminares realizados por 
Williams (7) para el Cu^, por Mayers (8) para el Hg, por 
Cohen (9) para el Hg, V y W y por Herman-Skilman (10) pa 
ra los âtomos de numéro atômico par, en los que, de una 
u otra forma, ya se han tenido en cuenta los efectos rela 
tivistas, han proporcionado aproximaciones tan notables - 
que hacen atractivo el proseguir las investigaciones por 
este camino.
En el présente trabajo se ha efectuado el 
estudio sobre là integrabilidad de la ecuaciôn de ondas 
relativista, y se ha demostrado que su integraciôn solo - 
es posible por el método de perturbaciones que es, en este 
caso, aplicable por ser pequeflas las correcciones relati­
vistas que intervienen.
Se han utilizado dos diferentes potenciales; 
e: primero, propuesto por Rodriguez Mayquez et al. (6), un 
potencial expresado mediante una forma analitica de très - 
parâmetros, y el segundo, propuesto por Sânchez del Rio - 
(11), un potencial con el término de cambio expresado, - 
en forma local, mediante una expresiôn aproximada, y obte
10.-
nido a partir de la propia distribuciôn de carga de los 
electrones de los orbitales de cada âtomo, que se hace - 
autoconsistente a través de un proceso iterative de câl­
culo mediante el que se consigne que el potencial produ- 
cido por la propia distribuciôn de carga de los orbitales 
hallados coincida precisamente con el potencial utiliza­
do para calcular estos orbitales.
Los resultados obtenidos con estos câlcu­
los demuestran que, a pesar de las importantes aproxima­
ciones efectuadas para abordar el problema, tanto los - 
potenciales utilizados como los métodos de câlculo segui 
dos proporcionan, con alguna excepciôn, unos valores de 
las energias de enlace correspondientes a los diferentes 
orbitales de cada uno de los elementcs del sistema pe- - 
riôdico muy ajustados a los obtenidos experimentalmente 




Con excepciôn de las expresiones teoricas 
que aparecen en el capitulo 2, en el resto de los capitu 
los y, desde luego, para la expresiôn de los resultados, 
se ha utilizado el sistema de unidades atomicas definido 
por el siguiente conjunto de unidades fundamentales:
unidad de carga 
unidad de masa 
unidad de longitud
carga del electron, e 
masa del electrôn, mo
radio de la primera ôrbita de 
Bohr para el âtomo de H.
a =
y consecuentemente con ellas,
- unidad atômica de energia (u.a.)
h
4 Trm eo
doble de la energia 
de ionizaciôn del es­
tado normal del âtomo 
de H,
 ^ 2 • 44 7ï m e o
cuya relaciôn con las unidades espectroscôpicas habituales 
es :
1 u.a. = 219.470, 12 cm
-1
= 27,21 eV 2 Ry
También aparece en los câlculos la velocidad de la luz, c, 
que en este sistema de unidades se expresa como la inversa 
de la "constante de estructura fina", <x , y que tiene un valor
c = 137.037
12.-
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2. |CUACION^DE_ONDAS_R|LATIVISTA^^APROXIMACION_DE_PAULI
Se expone en el presente capitulo, de for­
ma resumida, la deducciôn de la ecuaciôn de ondas relati­
vista de Pauli, con objeto de destacar el origen de sus - 
limitaciones no obstante la rigurosidad de su desarrollo, 
En la deducciôn se ha seguido a Bethe y Salpeter (1) y - 
Rose (2), aunque el desarrollo se présenta de una forma - 
algo diferente y mâs elaborado.
En el caso de particules de relativamente 
baja energia, E % mc^, y situadas en campos escalares mo­
deradamente débiles, e^«mc^, los factores que multipli 
can a las componentes U3 y U4 de la ecuaciôn de Dirac - 
independiente del tiempo
E + e<p - ^mc^ - (c? J u = o (2 .1)
son mayores que los que multiplican a las componentes u^ y j 
Ü2, por lo que éstas ultimas reciben el nombre de "compo- |
nentes grandes" y aquéllas el de "componentes pequeflas" i
Si las componentes grandes se denotan por 
ÙA y  POF Ug las componentes pequeflas, la ecuaciôn de Di­
rac se puede escribir en forma de un sistema de dos ecua 
ciones
14.-
(E + eç> - mc^) = ctP . (cp + eA) Ug




(u z ) ° ( 2 )■*4
y V^ son las matrices espin de Pauli, relacionadas - 
con las matrices espin de Dirac, a , por
/ eP o \
Las matrices a estân, a su vez definidas por las rela 
ciones
i “k "l (2.4)
j, k, 1 combinaciôn ciclica de los subindices 1, 2 y 3
A partir de este sistema (2.2) se puede - 
obtener ya una primera aproximaciôn si en su segunda —  
ecuaciôn se hace E = me2 y se desprecia el término e <p , 
de acuerdo con las hipôtesis de partida. Con estas hipô- 
tesis, la segunda ecuaciôn del sistema (2.2) proporciona 
una expresiôn aproximada que relaciona las componentes - 
pequeflas Ug con las componentes grandes; tal expresiôn 
es
Ub “ -1- [ ’(P |a ) ] Ua (2.5)
2mc
15.-
sustituyendo esta expresiôn en la primera de las ecuacio­
nes (2.2) se obtendria una ûnica ecuaciôn para las compo­
nentes grandes, pero el error que se cometeria es muy su­
perior (Bethe y Salpeter (1), Slater (3) ) al que se ob- 
tiene siguiendo un método diferente que conduce a una ûni^  
ca ecuaciôn diferencial de segundo orden conocida como —  
ecuaciôn de Pauli
La deducciôn de la ecuaciôn de Pauli se - - 
realiza de la siguiente forma:
La componente A de la matriz au es 
( a u)a =
que teniendo en cuenta la aproximaciôn (2.5), con A = 0 y 
las propiedades de las matrices espin de Pauli, se trans­
forma en
(au);^  = 1 I p + i ( p x aP) I (2.6)
2mc
La utilizaciôn de esta expresiôn en la - - 
ecuaciôn de Dirac requiere transformer esta ûltima en su 
forma covariante. Para ello se multiplica la ecuaciôn - -
(2.1) por la izquierda por la matriz i A , con lo que
c
résulta
i 4 E + i . e q> -  « . (p + 2 1 u = 0 (2.7)
c e  c  '  \




= (p, _2_ E)
A ^ = (A, ip)
y la deficiôn de las matrices y de Dirac
y^ = ( - i p a ,  p ),
conduce a la ecuaciôn transformada de (2.7) en forma co­
variante
[ I  (p^ + ^ A ^)-imc ] u= 0
que puede escribirse en una forma mas compacta utilizan­
do el operador
V  = P/. + f %  (2.8)
con lo que la ecuaciôn de Dirac résulta, définitivamente
I Z  F ;î -imc] u = 0  (2.9)
A ^ 4
Es necesario, aun, deducir a partir de es­
ta ecuaciôn de primer orden otra ecuaciôn diferencial de 
segundo orden en la que las matrices F solo aparecen en - 
aquellos términos que se anulan en ausencia de un campo - 
electromagnético.
Esto se consigne multiplicande la ecuaciôn 
(2.9) por la expresiôn Z + imc.
17.-
F 7T + imc) ( y ^ -imc) u = 0
Esta expresiôn puede simplificarse conside 
rablemente si se utiliza la definicion del tensor electro 
magnético
^ - ÊA/1 __ È â a
'or
“A 8x^ 8:
y se tiene en cuenta las réglas de conmutaciôn de las - - 
matrices, y
= 2 Sarfi
pues, entonces, el conmutador de y résulta
y la expresiôn transformada de la ecuaciôn de Dirac median 
te todos los cambios anteriores conduce, définitivamente, a 
la siguiente ecuaciôn diferencial
I Z  ^  Z  Z ^/uIf + c^ 1 u = 0 (2.10)
Conviene ahora expresar esta ecuaciôn en forma 
desarrollada, sustituyendo las componen tes del tensor —  
electromagnético por las de los campos eléctrico. S, y mag 




~ ^k,l ; j, k, 1 combinaciôn ciclica de 1,2 3
y aplicando las propiedades de las matrices v 
5 ’’ic = i"i
5 4  =
con lo que si en la ecuaciôn (2.10) se sustituye, ademâs, 
el operador ^ por su correspondiente
p— *■- i ti grad
se divide por -2m y se sustituye la energia total E por
E = E ' + me 2 
résulta la ecuaciôn
,2
+[ V 2 _ J _  e 2 -2^ ieb A T  + _1_ (E'+e 9» )
1 2m 2m c me o
2mc^
( E ' + Q 0  ) J6 ) + ( a * 8 )  j U = O (2.11)
2mc ?mr J
y es sobre esta ecuaciôn cuadrâtica, transformaciôn exac- 
ta de la ecuaciôn de Dirac, sobre la que se debe introdu- 
cir la aproximaciôn (2.5) para disminuir el error que la 
misma provoca. Si se introduce esta aproximaciôn en la —  
ecuaciôn (2.11) se obtiene una nueva ecuaciôn ya solo con 
las componentes grandes U^, que, simplificada, résulta
19.-
Jlf r^+_l_(E'+ef)^+(E'+e,)+i_fl. G- ? (6xp)lu. = 0
2m 2mc' 2mc 2mc J
(2 .12)
y que constituye la ecuaciôn general de la aproximaciôn 
de Pauli, en donde
0^ =  e jL 
2 me
es el magnetôn de Bohr.
Todavia se introduce otra aproximaciôn, la 
mâs importante, sobre la ecuaciôn general de Pauli (2.12) 
consistante en suponer que el campo eléctrico es de ti- 
po central,
£ = - p
dr
ÿ dependiente ûnicamente de la distancia radial, y mediante 
la cual se simplifican notablemente sus términos mâs com—
plicados 8*p y 6 x p. En efecto, el término i g . p 
se transforma, 
operador p, en
teniendo en cuenta la definiciôn del -
2mc dr 9r 
Para la simplificaciôn del segundo término 
^  (6X p) , es necesario recurrir a las definiciones
2 inc
d los operadores momento angular orbital
H "l = r X p 
y momento angular de espin




2mc 2mc ( r dr ^
4 0 2 -» -*■
" ; S'L) 37
sustituyendo estos términos en (2.12), se obtiene la ecua 
cion definitiva
f_ —   ^ _ e 9» - -  ^ (E'+ e/)^+ 0^ tl dÿ. 9 “ 2 -r. ] ,t
I 2mc^ Tisr 37'aF 7 s L) j >
= E' (2.13)A
conocida como ecuaciôn de Pauli para un campo central
Para efectuar sobre esta ecuaciôn la sepa­
raciôn de variables angulares y radiales, es necesario 
tener en cuenta los autovalores de los momentos angulares 
orbital y de espin. El operador momento angular total se 
define por
J = L + S
de donde se deduce
-* -* o —o -» 5
2 L . S  =
21
-*2 “*2 -»2 , como J ,L y S conmutan entre si, se pueden encontrar
estados estacionarios que çean estados propios simultâ—  
neos de ,L^ y y , por consiguiente de L . S. Para - 
tales estados estacionarios se pueden sustituir los ope­
radores por sus autovalores
1 (1+1)
j ( j+1 ) ; j = 1 ± i
s2 ------- - s (s+1) ; s = J
con lo que los autovalores del operador 2 L . S resultan
ser
2 L . S ------ ► j ( j+1 ) - 1 ( 1+1 ) -s ( s+1 )
que introducidos en la ecuaciôn (2.13) permiten efectuar
la separaciôn de variables, lo que conduce a la ecuaciôn 
radial
id ( + - —  -  ^ ) + E' + ep +




1 para j = 1 +  ^
-1-1 para j = 1 - 3
mientras que para 1 = 0  este término no aparece, debi 
do a que el efecto de la interacciôn espin - ôrbita no - 
se manifiesta en los orbitales s.
Finalmente, el cambio de variables 
R (r) .
r
conduce a la ecuaciôn en P (r)
îi! dîp _ *£, dî dP I _ ÿf + E. + e, +
2m dr^ 2mc dr dr I 2m r
2
2 me
^  ^  jlll] 1
2mc dr I -1 ) J
(E' + ey)^ + — {1+1 I I P = 0 (2.15)
en la que, consecuentemente con lo que se ha dicho en - 
el pârrafo anterior sobre la interacciôn espin - ôrbita, 
los coef icientes que afectan al ultimo término son
23.-
1 para 1 = 0  (termines s)
1+1 para j = 1 + i
-1 para j = 1 = 1 - ^
La integraciôn de la ecuaciôn (2.15) y el es- 
tudio de los resultados que se obtienen a partir de ella 
con unos determinados potenciales constituye el fundamen 
to del presente trabajo.
Exister otros caminos mâs râpidos (4), (5), que 
conducen a esta ecuaciôn pero en los que no se aprecian 
las aproximaciones que ha sido necesario efectuar para —  
conseguirla, aproximaciones que, como se verâ mâs adelan- 
te, condicionan fuertemente su integraciôn por los méto—  
dos numéricos conocidos. Es por este motivo por el que se 
ha preferido presenter la deducciôn compléta de la ecua—  
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3.- DETERMINACION DEL POTENCIAL: MODELO ATOMICO DEL CAMPO 
CENTRAL. METODO DEL CAMPO AUTOCONSISTENTE
La ecuaciôn de ondas presentada en (2.15) 
es ûnicamente aplicable a âtomos de un ûnico electrôn. - 
Su extensiôn teôrica a âtomos de varies electrones es muy 
complicada, y su tratamiento numérico inabordable por el 
elevado numéro de variables que intervienen.
Se necesita, por consiguiente, utilizer —  
aproximaciones que, compatibles con un visiôn teôrica ra- 
zonable de los âtomos, simplifiquen las ecuaciones hasta 
llegarlas a hacer resolubles numéricamente y cuyos resul­
tados concuerden suficientemente bien con los valores ex­
périmentales observados.
La aproximaciôn mâs utilizada, por su sim- 
plicidad, consiste en suponer que, a causa del caracter - 
dominante de la atracciôn nuclear en un sistema atômico - 
de cualquier numéro de electrones, cada electrôn se puede 
considerar que estâ sometido a un campo central, que, de 
aiguna manera, tenga en cuenta el potencial nuclear y el 
debido a la distribuciôn de carga producida por los demas 
electrones: Es lo que se conoce como modelo atômico del —  
campo central.
Pué Hartree (1) el que partiendo de este mo 
delo, propuso la forma de calcular el potencial al que po-
26.-
dia responder el campo central, procedimiento que, por 
los motivos que se verân mâs adelante, denominô método 
del campo autoconsistente.
En esencia el fundamento del método - - 
consiste en determiner el potencial que interviene en - 
la ecuaciôn de ondas a la que deben de satisfacer cada 
uno de los orbitales del âtomo, de forma que el poten- 
cial producido por la distribuciôn electrostâtica de - 
la carga de los electrones, que se deduce de los orbi­
tales hallados, coincide, precisamente, con el poten—  
ciel utilizado para encontrar los orbitales. Es decir, 
se trata de buscar una consistencia entre el potencial 
que se utilize para calcular los orbitales y el que se 
obtiene a partir de ellos, y es por este motivo por - 
el que ha recibido el nombre de campo autoconsistente.
En el modelo de Hartree se supone que la 
funciôn de onda del âtomo estâ formada por un simple —  
producto de los orbitales
y = ^b(2)....... 4^(N)
en donde cada subindice représenta un conjunto de los —  
cuatro numéros cuânticos n, 1, m, y , y cada numéro —  




Obligando a que l.a energia total del
sea un minime, se obtiene un sistema de ecuaciones dife- 
renciales acopladas, constituido por tantas ecuaciones - 
como orbitales tiene el âtomo, que se conoce como ecua—  
ciones de Hartree y que, en unidades atômicas, se expre- 
san
I -J  r,' - 2  , z  / " i
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mâs otras tantas ecuaciones para los demâs orbitales. —  
Aqui d(2) = dr^ représenta el elemento de volumen alrede 
dor del punto 2. El primer término de esta ecuaciôn re—  
présenta la energia cinética del electrôn situado en el 
punto r^  , el segundo término su energia potencial de in 
teracciôn con el nûcleo, y el tercer término su energia 
potencial de interacciôn con los demâs electrones.
El sistema de ecuaciones de Hartree, sin - 
embargo, adolece del defecto fundamental que consiste en 
ignorar que los electrones son fermiones y, por consiguien 
te, la funciôn de onda del âtomo debe ser antisimétrica. - 
Una funciôn de onda que tiene en cuenta esta caracteristi- 





’3(1 ) )   (N)
'b(1 ) 4y(2)   *b (H)
»n(1 ) *n(2)......
Si partiendo de esta funciôn de onda se obli­
ge a que la energia total del sistema sea un minimo, se 
obtiene otro sistema de ecuaciones integrodiferenciales 
acopladas que se conocen como ecuaciones de Hartree-Fock 
y que tienen la siguiente expresiôn
-
. ( 2 )  d ( 2 )
12
P . ( 2 )  P . ( l )  P . ( 2 )
 i- ^  - d (2) f (]) = P^(l)
J '•12 ’’i (1) 
mâs otras tantas ecuaciones para los demâs orbitales.
Estas ecuaciones difieren de las de Hartree 
en el tercer término, que es el que aparece como conse- - 
cuencia directa de la antisimetria de la funciôn de onda, 
y que tiene las caracteristicas de una energia potencial. 
Se le denomina potencial de cambio debido a que résulta - 
del intercambio de los electrones entre los diferentes or 
bitales, y tiene la caracteristica fundamental de ser un 
potencial no local pues en él interviene la funciôn de —  
onda a determinar bajo el signo integral, lo que hace que 
la resoluciôn del sistema de ecuaciones a que dâ lugar sea 
mueho mâs complicada que la del sistema de Hartree.
29.-
Las ecuaciones de Hartree-Fock proporcio 
nan el mejor conjunto de que se dispone de funciones - 
ie onda de un electron para utilizarlo en una aproximâ- 
ciôn autoconsistente, pero son tan complicadas que su 
aplicaciôn estâ severamente restringida. Se han propues- 
to diverses aproximaciones, todas tendantes a eliminar - 
el término no local, de las cuales, una intuitive debida 
a Slater (2) ha tenido amplia aplicaciôn, y ha servido - 
en el présente trabajo para contraster los resultados.
En esta aproximaciôn el potencial de cam 
bio toma la forma
l - M .  E  i' "
que es ya un potencial local, y mediante el cual las ecua 
ciones de Hartree-Fock se transformer en el siguiente si^ 
tema
( - } ' ' ?  t E d ( 2)I ’-1 J ^ 2
- ( | i  E  =  " i  \ < ’ >
que reciben el nombre de ecuaciones de Hartree-Fock-Slater
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Una comparaciôn entre el potencial de - 
cambio que aparece en las ecuaciones de Hartree-Fock 
y el deducido por Slater ha sido obtenido por Hartree
(3) apoyândose en los calcules de Pratt (4) para el - 
ion Cu^.
Por otra parte, Herman, Callaway y Acton
(5) han propuesto en lugar del potencial de cambio de - 
Slater, ûnico para todo el âtomo, diferentes potencia—  
les de cambio aproximados para cada uno de los orbita­
les con el mismo momento angular, y obtenidos a partir 
de aquel imponiendo la condiciôn de igualdad de los —  
numéros cuânticos 1.
Tanto de la comparaciôn directa de —  
Hartree como de la obtenida por Herman et al. a través 
de los potenciales individuales,se deduce el caracter de 
aproximado que posee el potencial de cambio de Slater, y 
es por esto por lo que se han seguido proponiendo otros 
potenciales de cambio locales que, ademâs han permitido 
llegar a expresiones analiticas del campo central, lo que 
facilita enormemente los câlculos para la determinaciôn - 
de las propiedades atômicas.
Sânchez del Rio et al. (6), (7), han 
propuesto un potencial local que représenta aproximada- 
mente alpotencial de cambio y que viene dado por la ex­
presiôn (N,s^^ûmero de electrones):
è
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mediante el cual el sistema de ecuaciones de Hartree- 
Fock se convierte en
I- %  V ^ ^ - z Z  / ^^(2) w (2) d(2) |v».(l) =
I r. N j   J ^
12
= Ei % U)
en donde el  ^que acompaHa a Z ha tenido que introducir- 
se para el que el comportamiento asintôtico del potencial 
total (el nuclear mâs el de interacciôn) sea el correcto.
En la aproximaciôn del campo central, las 
funciones de onda son de la forma
' _ = nl (r) Y. (®»<*>) Pn,l,m,s ------- l,m s
en donde Y (6,#) son los armônicos esféricos, Pni(^)
la funciôn radial y  n  ^ l a  funciôn de r
espin, y, bajo esta aproximaciôn, el potencial total —  
se expresajpromediando sobre los ângulos,por
rr_2
V (r) = - —  
c r
L .  ,  ^  \  1  E
N I r J n ln, 1 o





en donde los sumatorios estan extendidos a todos los - 
orbitales compatibles con el principio de Pauli.
Este potencial es el que se ha utiliza 
do,en parte del présente trabajo, en el calcule de ca­
da uno de los términos de correcciôn que aparecen en - 
la ecuaciôn de ondas relativista.
Se han propuesto, por otra parte,expre­
siones analiticas para el potencial que tienen la - - 
gran ventaja de que se simplifican extraordinariamente 
los câlculos sin pérdida considerable en la aproxima- - 
ciôn de los resultados.
Diveros autores. Rouse (8), Green, Se—  
llin y Zachor (9), Szydlik y Green (10), han propuesto 
expresiones analiticas basadas en diferentes hipôtesis 
de câlculo. En todo este trabajo se ha utilizado un po 
tencial analitico, propuesto por Sânchez del Rio (7), 
de très parâmetros que se determinan por un procedi­
miento autoconsistente, en un sentido muy similar al - 
utilizado por Hartree, segûn se expllca a continuaciôn.
El potencial (3.1) se puede aproximar me­
diante una expresiôn analitica de la forma
V (r) = - - [ (Z - N + 1) + (N - )^ 1 f (r)
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siempre que la funciôn f(r) satisfaga las condiciones 
en los limites
lim f(r) = lim (1 - k r)
r — ^ 0r —► 0 
siendo k la constante
(r) dr (3.2 )
lim f(r) = 0
r -4» 00
La funciôn mâs sencilla que cumple estas 
propiedades es una suma de exponenciales de la forma
-c r
f (r) = E  \  ®
en donde los c^ son numéros positives, y los deben
de cumplir las condiciones
(3.3)
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Basândose en un potencial de este tipo, 
pero de solo cuatro parâmetrosN)
Va(r) = - p [ (N-^) (A^e 1 + Age 2 ) +-Z - N + 1 ]
i
que se puede escribir también en la forma |
I
Va(r)= ~ [(N ) (i-A^e 1 -Age 2 ) _ z _ ^ J   ^ (3.4) \
t
Yunta et al. (11) han calculado cada uno |
de estos parâmetros para cada âtomo del sistema period!
CO utilizando un proceso iterative similar al método del 
campo autoconsistente de Hartree. Partiendo de un valor 
arbitrario para cada âtomo de los parâmetros y de la —  ■
energia de cada orbital se resuelve numéricamente la ecua 
ciôn de ondas y se obtienen los autovalores y las —
autofunciones P^i (r) de todos los orbitales del âtomo - 
necesarios para acomodar los N electrones segûn el prin­
cipio de Pauli.Con las funciones de onda obtenidas se cal 
cula el potencial (3.1), V^fr), y se ajustan los parâme­
tros por el método de los minimos cuadrados de forma que 
el potencial analitico (3.4), Va(r), sea la aproximaciôn 
mejor posible de (3.1). La aproximaciôn se obtiene hacien 
do minimo el cuadrado de la diferencia ponderada de ambos 
potenciales, el llamado indice de autoconsistencia
2 ?
(*) que se quedan reducidos a très mediante las condicio 
nés (3.3)
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en donde son los puntos en los que se realize la in­
tegraciôn de la ecuaciôn de ondas y n el numéro de ellos.
Los parâmetros asi obtenidos son autocon- 
sistentes en el sentido de que partiendo del potencial - 
analitico (3.4) con estos parâmetros se vuelve a encon—  
trar el mismo potencial como mejor aproximaciôn al poten 
cial (3.1 ). Los valores de los parâmentros para cada uno 
de los elementos del sistema periôdico que se han utiliza 
do en los présentes câlculos, son los publicados por Ro—  
driguez Mayquez et al. (11) y aplicados por estos autores 
en los câlculos efectuados con la ecuaciôn de ondas sin 
correcciones relativistas. ‘ ■
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4.- INTEGRACION DE LA ECUACION DE ONDAS
Tradicionalmente, la integraciôn de la 
ecuaciôn de ondas se ha efectuado por dos procedimien- 
tos, el numérico, propuesto por Hartree (1), y el ana­
litico, propuesto inicialmente por Roothaan (2), (3) y
(4), y utilizado o modificado posteriormente por Lowdin
(5), Watson (6), (7) y (8), Freeman (9), Kim (10) y - - 
Kagawa (11).
En el procedimiento numérico el poten- 
cial y las funciones radiales se expresan por sus valo 
res numéricos en puntos de una predeterminada malla, y 
las intégrales y derivadas que surgen como consecuencia 
del proceso de câlculo se obtienen mediante los métodos 
usuales basados en las diferencias finitas.
Por el contrario, en el procedimiento ana 
litico las funciones radiales se expresan como combina- - 
ciôn lineal de un conjunto de determinadas funciones ana­
liticas, con lo que la ecuaciôn tie ondas se reduce a un - 
sistema lineal en el que los coeficientes y autovalores - 
se pueden obtener por métodos matriciales conocidos. Este 
procedimiento présenta, con respecto al numérico la ven­
taja de que las operaciones matemâticas pueden efectuar- 
se algebraicamente, pero su precisiôn estâ severamente - 
limitada por la elecciôn del conjunto de funciones anal^
■Æ
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ticas que sirven para expresar los orbitales, y, - 
debido a la necesidad de esta elecciôn parece menos 
general que el procedimiento anterior.
Elegido el procedimiento numérico por
su generalidad, la integraciôn de la ecuaciôn radial
se efectûa mediante calcules por diferencias finitas
para los que existen, al menos, cuatro métodos distin




Froese (12) ha efectuado un estudio - \
\
para determinar cuâl de los cuatro métodos es el que t
proporciona resultados con mayor precisiôn cuando se |
aplican a la integraciôn de la ecuaciôn de ondas radial, 
y ha determinado que si bien la precisiôn no depende - 
grandemente del método utilizado, es el método de Nume 
rov el que converge mâs râpidamente y requiers menos - 
cantidad de memoria.
Es por estas razones, y por utilizer - 
un programa de câlculo ya existente basado en el método 
de Numerov (13), por lo que se ha seguido en este traba­
jo el mencionado camino.
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La ecuaciôn de ondas que se trata de inte- 
grar es la (2.15) que,expresada en unidades atômicas - 
(e = 1 , m  = 1,tl = 1)y con la notaciôn usual del po—  





(1+1 ) 2 V -
(E - V)^ +
c 2c
dV
dr - 2E P = 0
(4.1)
1 para 1 = 0
1+1 para j = 1 + i
-1 para j = 1 - i
a la que, sin embargo, no se le puede aplicar el método 
de Numerov, pues este método sôlo es aplicable a ecua—  
ciones de la forma
y" = f (x)-y + g(x)
(véase referencias l y 14) y la ecuaciôn (4.1) posee un
término en ^  que, por consiguiente, lo impide. 
dr
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que hagan desaparecer el termine
f(x) ^  
dx
Supongase que para conseguirlo se hace 
el cambio de variable dependiente
y = w (u,x)
con lo que las derivadas se transForman segûn
dy 9w du  ^ dw
dx 9u dx 0x
É &   ^ + 2 —  —  +
dx^ 9u*^  \ dx / 9u9x dx
. 9^v 9w d^u
-  2 -  29x 9u dx
La ecuaciôn que se trata de integrar
es de la forma
+ f(x) ^  +   = 0  (4.2)
dx dx
y se trata de buscar uno o varies cambios de variables ?
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Para que en la ecuaciôn transformada 
no aparezca el termine
basta obligar que la funciôn w (u,x) cumpla
9u"
lo que se consigue haciendo que w (u,x) sea de la forma
w (u,x) u • v(x) (4.3)
en donde v(x) es una funciôn a determinar.
Para que tampoco aparezcan términos en ^  j
dx *
la funciôn w (u,x) debe de cumplir ademâs. |











que sustituidas en (4.4) proporcionan la ecuaciôn di- 
ferencial que détermina la funciôn v(x)
2 “  + f (x) V = 0
dx
—  = - i f(x) • dx
In V = -i j  f(x) dx 
-i / f(x) dx 
V = e
Por consiguiente, el cambio de variables 
que hay que realizar en la ecuaciôn (4-2) para que des- 
aparezca el término de ^  es
dx
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- i / f(x) dx
y = u ■ e
En el caso particular de la ecuaciôn
radial (4.1)
^ ^  + F(r) • P = 0 (4.6)
2c dr dr
en donde
F(r) 5 - I l ü ± l i  + 2V - ^(E-V)^ r^ c^
2c
(-1-1 ) 1  ^  _ 2E I
r dr J (4.7)
este cambio de variables es
1 / dV/ dr4c dr
P(r) = u(r) • e 
es decir




dP 8P du dP





9P  ^ 2—  = e 4c
9r I - — ^  • —  ) • u (r)
4c dr
'   )  ■
\ dr H  /
—  = e 4c^ ( “ “ “ 4  (4.9)
dr ' dr 4c dr “ )
d^P 9^p /du \^ _ 9^P du 9^p 9p d^u
dr 9u \ dr / 9u9r dr 9r 9u dr
É l
9u^
B ^ p  ' ~ S  ' '  = e 4c
9u9r
\ 4c'' dr /
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_2_  ^
9r \ 4c / I 4c \ dr / dr
2 - —^  V
d P   ^ y, 2 / 1 d V \  du— r = 2e 4c | - — -  —  | —  +
dr \ 4c dr / dr
^  V
2 / r 2 2
+ e 4c / 1 \ f 1 / dV \ d V ,+ — - I u +
( ' Ù )  ) dr^
■ '' 2
+ e 4c . d u
 ^ 2 (4.10)
dr
sustituyendo (4.8), (4.9) y (4.10) en la ecuaciôn radial 
(4.6) résulta
■4 ^2 e 4c / 1 dV \ du ^( \ ^
4c dr ' dr
- -1- V
2 2 2 + e 4c / 1 \ r 1 /dV V d V
H. _  u +
4c '• 4c dr ' dr •'
46. -





4c / du 1
4c dr
+ F(r) e 4c ‘ u = o
multiplicande por e 4c y reagrupando términos se obtiene
4c 4c dr
+ ) + F(r) I u =
dr '  *
 o







G(r) = — ^  I — ^  f ~  I - F(r) =
4c l 4c \ dr / dr J
!l_ f _L_ I 
l 4c^ \dr/
~  I(E-V)2 + J -1 + 1 > - —  - 2 E
r dr I (4.13)
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El proceso de integraciôn de la ecuaciôn
G (r) • u
se efectûa, siguiendo a Hartree (1), en dos fases, una que 
se realiza con valores crecientes de r (soluciôn "ascenden 
te", partiendo desde r = 0 hasta el radio r^ en el que la 
funciôn G(r) pasa de negative a positiva, y otra que par­
tiendo desde un valor de r muy grande, va éfectuando la - 
integraciôn con valores decrecientes de r (soluciôn "des- 
cendente") hasta alcanzar el mismo radio anterior, en - 
donde ambas soluciones deben empalmar de forma suave, es 
decir, deben coincidir tanto sus ordenadas como sus deri­
vadas primeras. La imposiciôn de que las derivadas primeras 
deben ser iguales en r^ permite establecer un criterio pa­
ra corregir el autovalor E (la energia) de la ecuaciôn - 
que se estâ integrando y, por un proceso de reiteraciôn, 
conseguir su determinaciôn.
Debido a que para la integraciôn descenden- 
te se parte de un valor de r muy elevado, el programa de 




t = In r
(4.14)
V
con objeto de reducir el intervale de integracion.
Si se efectuan estes cambies de variables 
la ecuacion (4.12) se transforma del siguiente mode
2 2 d u dr d r du




+ 2 —  ^  + A :  ^  dfv \




[fr , 2  ^^ dv / dv \ 9r d^v \ / 9u dv 9u9r  V 0u dv 0  \ 1
( - )  +  )  + -  )
d t  9  V d t ^  9 v  d t  9 t  J9t^ 0t9v dt 9v^ ' 9v ^^ ' v dt 1
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4  = [ ( v e =  1 . ^  J A  )
dr 4 dt dt
t - -/ 2 dv 2




 ^ / d^v 1
—  V
dt
con lo que la ecuacion (4.12) résulta
_ 3t
e 2 / d^v 1
dt 4
es decir




ecuacion unicamente utilizable en la integracion descenden 
te
51.'
El estudio (15) de las ecuaciones dife- 
renciales homogéneas del tipo |
2 1
^  + p (z) u = 0 I
dz I
similar al de la que se pretende integrar (4.12) demue^ [
tra que su integracion solo es posible en los llamados [
"puntos regulares" que son aquellos puntos c en los que |
se ctunple que la funciôn !
(z - c)^ p (z) 
es analltica en c.
Es évidente que estas condiciones no se 
dan en la ecuacion (4.12) en el origen pues en su fun­
ciôn p (z) aparecen como têrminos de mas importancia
el cuadrado de la derivada primera del potencial, el -
1
producto de esta derivada por - y la derivada segunda
 ^ 1 1 1  
del potencial que vârian con r como — , —r y —  , res-
r'^ r^ r^
pectivamente, lo que implica que el origen, donde nece-
sariamente hay que apoyarse por ser una de las condicio
nés de contorno, sea un punto singular para esta ecua­
cion.
52.~
Por consiguiente, la ecuacion de ondas 
relativista no se puede integrar directamente porque:
1.- El origen, en el cual se establece una de las - 
condiciones de contorno, es un punto singular.
2.- No se puede partir de otro punto distinto del - 
origen pues, por ser una ecuaciôn de segundo - 
orden aparecen dos constantes de integracion, 
una de las cuales se puede determiner por la - 
condicion de normalizaciôn pero la otra no.
3.- Su campo de validez esta limitado a los radios
 ^ 2 
en los que se cumple la condicion V «  me
La ecuacion de ondas relativista necesi- 
ta, pues, otro tratamiento, y se considéra que el mas - • 
apropiado es el del método de perturbaciones que se pre 
senta en los siguientes capitulos.
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5.- INTEGRACION POR EL METODO DE PERTURBACIONES: POTEN­
CIAL ANALITICO
El hamiltoniano que constituye la ecua­
ciôn de ondas relativista |
I
Hu = Eu (5.1) I
estâ formado por una suma de têrminos (ecuaciôn (2.13) ) |
4 / • .«i ■
2m 2mc 4m c dr 3r :
+ g - ~  S • t  (5.2)
2m c r dr
cuya interpretaciôn es la siguiente (véase referencias 
(1) a (5) ):
Los dos primeros têrminos 
.2 2
H = —  ^  + V (5.3)
° 2m
forman el hamiltoniano no relativista que conduce direc­
tamente a la ecuaciôn de Schrôdinger.
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representa la correcciôn relativista debida al cambio de 
la masa con la velocidad.
Los termines cuarto y quinto son caracte 
risticos de la teoria de Dirac. El cuarto
”d = ~~h2 —  ~  (5.5)
4m c dr 3r
es el llamado término de Darwin, por haber sido formula- 
do por este autor mucho antes de la formulaciôn de la —  
ecuaciôn de Dirac.
El quinto término
es el que da cuenta del acoplamiento espin-ôrbita, respon 
sable de la estructura fina de los niveles atômicos, y - 
fué formulado,también mucho antes de la teoria de Dirac, 
por Thomas y Frenkel
El tercer término
H (E-V)^ (5.4) I
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La estructura de la ecuacion de ondas - 
relativista en forma de suma de varios têrminos permite 
calcular la influencia de cada uno de ellos por el méto 
do de perturbaciones, debido a que cada uno de los têr­
minos que no constituyen el hamiltoniano principal, por 
ser lo suficientemente pequeRos frente a éste, se puede 
considerar que forman una perturbacion del mismo.
Por otra parte, la ecuacion aproximada [
de Pauli difiere de la ecuaciôn exacta de Dirac en tér- [
2 !
minos del ôrden de magnitud de p (vêase referencia ;
I
(4) ) y es por esta limitaciôn por la que no interesa [
prolonger los câlculos mâs alla del primer orden de per ■
turbaciones y, por consiguiente, en lo que sigue, sola- i
[
mente se llegarâ en el tratamiento de la ecuaciôn de - 
ondas hasta este mencionado primer orden.
El mêtodo de perturbaciones consiste en 
calcular la correcciôn debida a cada uno de los têrminos 
y Hg Q supuesto que se conocen los valores pro- 
pios y las funciones propias de la ecuaciôn sin corregir.
Si E^ y u^ son estos valores y funciones propios
«o "o = ^  %  '5.7)
y (r) es la funciôn radial correspondiente, que cumple, 
por consiguiente, la ecuaciôn
58.-
_ , V  ,
r dr dr r
que se puede escribir 
1 d / 2 dR2  ^r  o 'j = f(r) (r) (5.8)
■■ dr
en donde
f (r) = 2 V +  ^ +2E^ . (5.9)
r
entonces, hasta el primer orden de perturbaciones, se puede
sustituir E por E en el término debido al operador H , con o m
lo que la correcciôn relativista debida a la variacion de 
la masa con la velocidad résulta
1 / 2 ? 2/ r R^ (r) (E^ - V )  ^dr
La debida al operador H^, término de Darwin,
es
E, . - I  R (r) f  dr
" 4c= K  ° dr d T




®s-o = -  “ 4  i  r d7 ■5''
4c I 1+1
Establecidas las formulas que determinan 
la contribucion de los termines que intervienen en la —  |
ecuaciôn de ondas relativista, el proceso de calculo con I
siste en resolver mediante el programa "ORBITALES" (6), 
la ecuaciôn (5.7) y, una vez conocidos E^ y (r) utilizar 
una modificaciôn del mismo programa para calcular E , —  [
d^ ^ ^s-o i
Debido a que el programa de câlculo uti­
lize la ecuaciôn transformada con el cambio de variable
r
con el que la ecuaciôn (5.8) se tranforma en
d S^  = . f(r) P(r) (5.10)
dr
(omitiendo ya el subindice 0 que hace referencia a la - 
ecuaciôn sin corregir)
6 0 .-
Las formulas que en realidad se utilizan 
para calcular cada uno de los têrminos de correcciôn son;
Em
1 / 2





E. = - - 4  / p ^  / l ^ P ^ d r  (5.12)
4c o dr dr 2 c  o r  dr
(5.13)
Para poder utilizar estas formulas en el pro­
ceso de câlculo numérico se necesita:
1.- Eliminar mediante una transformaciôn con- 
veniente, las derivadas de la funciôn, —  
pues el câlculo numérico de una derivada 
es mâs complejo que el câlculo de las inte 
grales résultantes.
2.- Simplificar algebraicamente las operacio—  
nés con los têrminos cuya expresiôn anâli- 
tica se conoce (el potencial y sus deriva­
das )
3.- Calcular analiticamente los valores de los 
integrandos en los limites de integraciôn
En el resto de este capitule se desarrollan 
cada uno de los puntos anteriores.
%
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En el ûnico término en el que aparece la 
derivada de la funciôn es en el primer sumando del térmi^  
no de Darwin que, debido a que admite una integraciôn por 
partes, se puede descomponer en
/ " p  âV
4c^ 4 dr
dV dP ,—  dr =
 dr




con lo que la correcciôn debida al término de Darwin resul^  
ta, definitivamente,
= I -  I "  f
8c I dr lo 8c ■'o










^  / " p '  <14c 'o
d^V
dr=




en donde ya aparece suprimida la derivada de la funciôn.
Es necesario ahora calcular analiticamente 
las derivadas del potencial y simplificar algebraicamente 
las expresiones en las que intervienen.
De la definicion del potencial utilizado -
(3.2)
-c. r -c_r
V (r) = - I (N-i) (1 - A e  ^ -A^e  ^ ) - (5.15)
se obtiene la expresiôn de la derivada primera
âX _ (N-i)
, 2 dr r
- c^r - c^r
(1+c^r) + A^e (1+ c^r)
(5.16)
y la de la derivada segunda
dr
(2 + 2c^r + c ^  ^
-^2^ 2 2+ A e (2 + 2c r + c„ r )
-  2
Z - N + 1
(5.17)
6 3 .
que, sustituidas en el segundo término de la expresiôn 
de E^, originan que este término se simplifique extraor 
dinariamente
1 d^V 1 dV
5 — 2 + “  =
dr r dr
= - i ^  e 1 + Age  ^ Cg2) (5.18)
r
Oueda, finalmente, calcular los valores 
de cada uno de los integrados en los limites de integra 
ciôn.
Si se supone que la funciôn P(r) admite 
un desarrollo en serie de la forma
P(r) = %] a^r^ ,
i=o
se sutituye esta expresiôn y sus derivadas en la ecuaciôn | 
de ondas sin corregir (5.10) y se identifican coeficientes 
se obtiene que el paramètre m debe valer
m = 1+1
y que queda un ûnico coeficiente indeterminado, el a^, en 
funciôn del cual aparecen todas las formulas siguientes, - 





P(r) = r E  a. (5.19)
1=0
y el câlculo de los limites para cada uno de los têrminos 
de correcciôn es el siguiente:
- Término de variaciôn de la masa con la velocidad
lim P^ (E^ - V)^ 
r— ►o
= E  ^ lim P^ + lim P^V^ - 2E lim P^V o o
r— » o r — -o r— *o









.4 ((N - i) (1 - e - Ag e ) _ z )
65.-j
para 1 = 0




lim P^V^ = 0 (5.22)
r— »o
lim P^V =
= l i m  f ( £  a. r i ) '  1
r— ►© L 1=0
-c^r - *c_r
( (N-&) (1 - e 1 - Ag e ^ ) - Z)| = 0
para todo 1 (5.23)
De (5.20), (5.21), (5.22) y (5.23) résulta
P P f a Z^ para 1 = 0
lim (E^ -V)^ = j o (5.24)
r— »o V o para 1 é 0
66. —
- Término de Darwin
2
2 dVlim —  = lim
drr— »o r—
21 + 2
*■ ( E  ^  )
i=o
- c.r - Cgr
( (N-J) (A^e  ^ (1+c^r) + Ag e
(1+Cgr) ) + Z - N + 1 )
de donde
2
para 1 = 0
lim P^ —  = } (5.25)
drr— ►o para 1 ^ 0
Ademâs, como para r-^ oo , P-*0 por ser una
de las condiciones de contorno impuestas por el signifi
cado fisico de P (r),y dV* ----K),
dr
2 dVlim P —  = 0  para todo 1 (5.26)
dr
De ambos limites (5.25) y (5.26) résulta que el 





09 f o i l para 1 = 0
(5.27)
0 para 1 ^ 0
Para el segundo sumando, haciendo uso de la 
simplificaciôn (5.18), se tiene







-c\r 2 - Cgr g
(A^  e + Ag e Cg )
= 0, para todo 1 (5.28)
- Término de interacciôn espin-ôrbita
21+2
r
r— #. o r dr r— *-o
j 2
( E  a. r )
i=o
1 -Cif -Cpf 1
—  ((N-J) (A^e (1+c^r) + Ag e (1+ Cgr) ) + Z -N + 1 ) J
= 0 , para 1 f 0 (5.29)
68.-
(para 1 = 0  este término no aparece)
Por consiguiente, de (5.24), (5.27), (5.28) y 
(5.29) se deduce que las correcciones que hay que calcular 
debidas a cada uno de los têrminos que componen la ecuaciôn 
de ondas relativista, son
E = - ^  / p2 (E_ - V)^ dr
^ "  f - a /
lim - - 4  (E - V)= = { — 5-  para  ^ = °
r-*o 2c ^ o j
^ 0 para 1 ^ 0
a /
  --- para 1 = 0
8c
para 1 = 0
.00 , — c r — c r
— 4  /  — (A e  ^ + A e  ^ c )^ P^ dr
8c ^ r
lim (A^e  ^ c^^ + Ag e  ^ Cg^ ) P^= 0
r — ► o r
para todo 1
- 1 para j = 1+lj
' ' 4c"
69.
lim dr = 0
r dr
El calculo de estas correcciones se ha inser- 
tado dentro del 'proceso que efectua el programa ORBITALES 
que, en lineas générales, se desarrolla en las siguientes - 
fpses:
1.- Definido un atomo por su numéro atômico, Z, y su - 
numéro de electrones N, y cada uno de sus orbita­
les por los nûmeros cuânticos principal, n, y aci^  
mutai, 1, se le asigna a cada uno de estos un va­
lor arbitrario de su energia.
2.- Se calcula el primer cero de la funciôn f(r), de 
la ecuaciôn de ondas sin corregir (5.10), en el 
que f (r) pasa de negative a positiva y que con^ 
tituye el punto de empalme, r^. A partir de êl, - 
también se calcula la amplitud de los intervalos - 
de integraciôn, h.
3.- Se establecen las condiciones iniciales de la inte 
graciôn ascendante (en r=o, r=h y r=2h) y se - - 
efectûa ésta integraciôn, punto a punto para r cre •*
cientes, utilizando la fôrmula de Numerov hasta —  
llegar al punto de empalme, r . ,
70.-
4.- Se establecen las condiciones iniciales de la inte­
graciôn descendente (en un punto r lo suficientemen 
te alejado y en r-h) y se efectûa la integraciôn - 
punto a punto, mediante la fôrmula de Numerov, para 
r decrecientes hasta llegar nuevamente al punto de 
empalme r^.
5.- En el punto de empalme se utiliza el criterio de - 
Hartree (igualdad de la funciôn e igualdad de las- 
derivadas) para determiner la variaciôn .6 E que - 
hay que introducir a la energia para aproximarse - 
al autovalor de la ecuaciôn,
P / asc \ P / desc
r  20 P dr ^  P dr
asc a desc




6.- Con la nueva energia E + 4E se repite el proceso - 
desde el punto 29, y el calculo se concluye cuando 
el valor de 4 E que résulta es igual o inferior —  
con respecto a E al Indice de precision elegido.
7.- Una vez conocida Edentro del limite de precision
establecido se repite el proceso, ya con el auto-
valor definitivo para calcular cada uno de lo? tér
minos que constituyen las correcciones relativistas
E , E. y E Como las intégrales que se nece-
m u s—o .
sitan para el câlculo de 4 E se obtienen, por el 
método de Simpson, al mismo tiempo que se efectua - 
la integraciôn ascendante y la integraciôn descen­
dente, se utiliza este mismo método y durante las 
mismas etapas, para calcular las intégrales que —  
intervienen en los têrminos de correcciôn, con lo 
que el câlculo queda concluido.
72.-
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6. INTEGRACION FOR EL METODO PE PERTURBACIONES: 
POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
Los resultados obtenidos utilizando el 
potencial analitico pueden mejorarse sensiblemente - 
utilizando para el câlculo de los termines de correc 
cion, mediante el método de perturbaciones, el poten 
cial autoconsistente definido en (3.1)
El câlculo se realiza segûn el siguien-
te proceso:
18.- Partiendo del potencial analitico con los parâ 
metros propios de cada âtomo,se resuelve la - 
ecuacion de ondas no relativista, obteniéndo- 
se los valores propios E^ y las funciones - 
propias R^ de la ecuaciôn sin perturbar. A - 
partir de estas funciones propias se calcula j 
el potencial (3.1) creado por el nucleo y los 
electrones que forman el âtomo.
29.- Se repiten los câlculos utilizando los valores 
del potencial creado obtenidos anteriormente.
Se repite el proceso itérâtivamente hasta conse 
guir que el potencial sea autoconsistente.
38.- Con los datos de las energias y funciones propia
hallados, se calculan por el método de perturba- **
ciones las correcciones debidas a cada uno de loi
términos que intervienen en la ecuaciôn de ondas;
relativista, H , H , y Hm d s-o
74.-
Las expresiones de las correcciones 
debidas a cada uno de los términos relativistas son 
las dadas en las formulas (5.11), (5.12) y (5.13) - 
pero sustituyendo en ellas el potencial analitico —  
por el potencial calculado.
Z+i N-^ 1 ^  , r
n,l''c - E  /  p2_ , (r)dr +r N r n, 1 o
f  /; -V- -
y es necesario, al igual que se hizo para el potencial 
analitico, calcular algebraicamente las expresiones de 
las derivadas primera y segunda del potencial y simpli 
ficar las expresiones matematicas résultantes.
De la definiciôn del potencial calculado 
se obtiene la expresiôn de su derivada primera.
dV Z+J N-^
— C =  — -  +
dr r
-  (- -i- 2: , dr
N \ r nml® ^
1 E  p2 
r n,l "'1 )
75.-
, 2 
N - & V' P n,l
N n, 1 r
= z±i _ M  1_ E  p2
y la de su derivada segunda
d^V Z+& N-&
c _ _ 2 — % - --- ( 53 p2
dr^ r^ N
r
- n^l i . P'n.l '*'■ > 7  -
r
.2_ 2 îbi 1_ E  / p-
N p3 n,l ^ n,l (S-3)
y obtenidas estas derivadas es necesario calcular y sim *% 
plificar la expresiôn que aparece en el integrando del 
término de Darwin (5.12)
1 d^V 1 dV
_  c _  c
2 dr^ r dr
z±i _ 1 Ibi I_ E
3 2N r n, 1 n, 1
r
. Nzi 7  E  /





r N r n,l o n, 1
que, simplificada, résulta
1 d^V 1 dV 1 N-J 1
76.-
2 dr^ r dr 2 N r^ n,l "' ^
(6.4)
Las correcciones que hay que calcular - 
y los valores de los integrandos en los limites de inte 
graciôn son los siguientes:
77.-
- Correcciôn debida a la variaciôn de la masa 
con la velocidad
m r2c 0 n,l (E - V ) dr (6.5)o c
llm P® (E -V)2 
r - o  °
(6.6)
- Correcciôn debida al término de Darwin
E . - -1- I ^  P= l" _ -I- .
8c® l dr jg 8c® N
E  dr (6.7)
0 n,l r n,l n,l
lim P® <*''c
r— » o n,l dr
a^ (Z+&) para 1 = 0
0 para 1 ^ 0
(6.8)
lim P® '’''c
n,l = 0 para todo 1 (6.9)dr
lim 
r— #. o
p2 i_ S  p2 = 0
n , 1 r*" n, 1 n,l
(6.10)
7 8 .-






(Z+i) ( n,l 3 r dr
N 0 r n,l o P ^  ^ dr) dr
4c-/ 1^ , V-0
/ (Z+l - E  /  P^ dr )
/« ». _ n,iN n,l
(6 .11)
en donde
- 1 para j = 1 - ^
1+1 para j = i -
para 1 = 0 este término no aparece
lim 




2 1 XT' 2
lim P -5 E  P = 0
r— «-0 n,l r n , 1
(6.13)
79.-
Obtenidas las expresiones de cada uno 
de estos términos ,el proceso de câlculo sigue un ca- 
mino totalmente diferente del seguido en el caso del 
potencial analitico, pues mientras en este caso los 
términos de correcciôn se obtienen durante la inte—  
graciôn de la ecuaciôn de ondas, en el caso del po—  
tencial autoconsistente es necesario tener la solu—  
ciôn de la ecuaciôn de ondas, una vez conseguida la 
autoconsistencia del potencial, para poder procéder 
al câlculo de los términos de correcciôn.
80.-
7. RESULTADOS
En las tablas que figuran al final 
se presentan los resultados obtenidos para todos los 
elementos del sistema periodico,desde el Helio (2=2) 
hasta el Nobelio (Z=102), a partir de cada uno de —  
los potenciales utilizados: el potencial analitico - 
y el potencial autoconsistente. Se dan también, como 
obligada referencia, los valores expérimentales segûn 
K. Siegbahn et al. (1). Todos ellos estân expresados
en unidades atôfnicas y, en el caso de los valores -
expérimentales, se ha utilizado el factor de conver- 
siôn que figura en el capitule 1
1 u.a. = 27,21 eV
para expresar los resultados de Siegbahn en estas uni­
dades.
Las tablas estân organizadas por elemen 
tos ordenados en senti do creciente de su numéro atômico 
desde Z = 2 hasta Z = 102, y dentro de cada elemento - 
aparecen cada una de sus capas, ordenadas también en sen 
tido creciente de los numéros cuânticos principal, n, y 
de momento angular orbital 1, éste ultimo expresado en
la notaciôn espectroscôpica habituai (s,p,d,f, ... ) y
de acuerdo con la estructura atômica normalmente admit! 
da para el elemento correspondiente.
81.-
En la primera *linea de cada capa apa 
rece el sîmbolo del elemento, su numéro atômico y la 
identificaciôn de la capa Inediante los numéros cuân­
ticos n y 1. En las lineas que siguen se presentan - 
las energias, con su signo, debidas a cada uno de —  
los sumandos que intervienen en la ecuaciôn de ondas 
identificadas por las siguientes abreviaturas:
EO = energia obtenida de la ecuaciôn de ondas 
sin corregir.
EM = energia debida a la correcciôn relativista 
de variaciôn de la masa con la velocidad.
ED = energia debida al término de Darwin
ESO = energia de acoplamiento espin-ôrbita, sin 
afectar del factor - 1 y 1 + 1  prove—  
niente de los dos valores que puede tomar el 
numéro cuântico j.
Esta energia no aparece en los orbitales s.
E(L = 0) = EO + EM + ED, energia total de enlace - 
de los orbitales s
E(J = L -| ) = EO + EM + ED + (1+1)• ESO, energia 
total de enlace de los orbitales p,d y f - 
cuando j = 1 - ^
82.-
Los encabezamientos de las columnas ex- 
plican por si mismos el significado de los numéros que 
contienen y no necesitan mas aclaracion. Conviene, sin 
embargo decir que cuando en la columna de los valores 
expérimentales se desconoce uno de los valores en que 
se desdobla la energia como consecuencia de la interac 
cion espin-ôrbita, el unico valor conocido se le ha - 
asignado, arbitrariamente, a la energia correspondien 
te a j = 1 - J
Oueda, finalmente, por decir que de la 
observaciôn de estas tablas se deduce una de las venta 
jas que proporcionan los métodos teôricos, pues permi- 
ten predecir los numerosos resultados que todavia son 
experimentalmente desconocidos.
E(J = L + 5) = EO + EM + ED - 1 • ESO, energia to- |
tal de enlace de los orbitales p,d y - j
f cuando j = 1 + ? (
83
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8.1. Comparaciôn con los resultados expérimentales
El unico contraste para comprobar la - 
validez de los métodos empleados consiste en comparar 
los resultados obtenidos con los que se conocen de los 
métodos expérimentales. Si se efectûa esta comparaciôn 
sistemâticamente con todos los orbitales de todos los 
âtomos se comprueba cuân bien se aproximan los resulta­
dos teôricos a los expérimentales, aun a pesar de las 
importantes simplificaciones efectuadas para hacer —  
abordable el problema. En las figuras 8-1 a 8-4,que —  
representan los resultados teôricos obtenidos con el - 
potencial autoconsistente junto con los expérimentales 
correspondientes a j = 1-^, segûn Siegbahn, se puede - 
observar hasta qué punto coinciden unos y otros resul­
tados y qué importancia tienen las correcciones relati 
vistas utilizadas. -En estas figuras se comprueba que, 
con algunas excepciones, las curvas expérimentales son 
fielmente reproducidas por las teôricas. En algunos —  
casos, como los niveles 5s, 5p y 5d de la serie de los 
lantânidos y elementos prôximos, los valores teôricos - 
no siguen las fuertes variaciones que presentan los re­
sultados expérimentales, quizâs porque los potenciales 
utilizados no logran reproducir, en estos âtomos, con - 
la misma fidelidad el potencial real a que se encuentran 
sometidos todos sus electrones. En general, las energias
ORBITALES s
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teôricas de los primeros elementos en cada nivel se - 
separan de las energias expérimentales relativamente 
mâs que las del mismo nivel del resto de los elementos 
pero hay que tener en cuenta que debido a que por ser 
mâs pequeHas, en valor absoluto, arrastran un mayor 
error experimental. El fenômeno esta mâs extendido en 
los niveles 5d y 6s en los que la separaciôn afecta - 
a la totalidad de los elementos que poseen estos nive 
les.
Similares consideraciones pueden hacerse 
para el caso de las energias obtenidas a partir del po­
tencial analitico, aunque en este caso las energias teo 
ricas se separan, en general, algo mâs de las experimen 
taies que las procedentes del potencial autoconsistente.
Una apreciaciôn mâs exacta del grado de 
precisiôn alcanzado se puede obtener calculando las —  
diferencias porcentuales entre las energias teôricas y 
las expérimentales. Si se efectûa este câlculo con las 
energias correspond!entes a cada uno de los orbitales - 
en los que se conocen los valores expérimentales, se —  
obtienen unas distribuciones generalmente asimétricas - 
en las que el valor que mejor indica la aproximaciôn —  
conseguida en cada capa es el valor mâs probable.
90. -
Estos valores, correspond!entes a cada 
una de las capas en las que existe una estadistica sufi^  
ciente son los que se dan en la tabla 8-1 sigulente.
De esta tabla se deduce:
19. Las energias teôricas son, en general, 
ligeramente superiores a las expérimentales (inferiores 
en valor absoluto)
29. Las energias obtenidas a partir del po­
tencial autoconsistente se aproximan mâs a las experi—  
mentales que las obtenidas a partir del potencial anal^ 
tico
39. Las mâximas diferencias porcentuales se 
situan en torno a 1 5% en el caso del potencial autocon­
sistente y llegan hasta un -21% en el caso de las ener—  
gias de los orbitales d calculadas mediante el potencial 
analitico.
Por otra parte, la importancia de cada - 
uno de los términos de correcciôn que intervienen en la - 
ecuaciôn de ondas relativista se puede observar en las —  
figuras 8-5» 8-6 y 8-7. En la figura 8-5 estân represen- 
tadas las energias debidas al término de variaciôn de la 
masa con la velocidad, -E^; en la figura 8-6, las energias 
debidas al término de Darwin, -E^, pero indicando con —
91.,
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VALORES MAS PROBABLES PE LAS DIFERENCIAS PORCENTUALES 
ENTRE LAS ENERGIAS CALCULADAS Y LAS EXPERIMENTALES
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2s - 7 - 1
2p (j=l— — 7 - 1
2p (j=l+&) - 7 1
3s -13 - 3
3p (j=l-&) -15 - 3
3p (j=l+i) -13 1
3d (j=l-i) -21 1
3d (j=l+i) -21 1
4s - 7 -.5
4p (j=l-1) - 9 - 5
4p (j=l+&) - 5 - 1
4d (j=l-&) - 5 - 1
4d (j=l+i) - 5 - 1
4f (j=l-i) (x) (x)
4f (j=l+i) (x) (x)
5s 2 - 5
5P (j=l-i) 3 - 5
5P (j=l+z) 11 5
(x) La estadistica es muy péqueHa
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trazo discontinuo las correspondientes a los orbitales 
s para destacar que en estos orbitales dichas energias 
son positivas, y, finalmente, en la figura 8-7, las —  
energias interacciôn espin-ôrbita.
Las dos primeras energias no admiten - 
comparaciôn con ningûn resultado experimental, pero si 
las ûltimas que se pueden comparar directamente con la 
separaciôn de las lineas espectrales correspondientes 
que aparecen en los espectros de emisiôn, si en lugar 
de representar (1+1 )*E^ ^ y -lE^ ^ se représenta —  
(21+1)'Eg Este es lo que se ha hecho en la figura - 
8-7 en donde aparecen superpuestas las separaciones —  
entre las energias calculadas y las obtenidas por dife 
rencias entre los niveles correspondientes de las lineas 
espectrales segûn Bearden y Burr (1). En esta figura - 
se observa que, en general, las curvas teôricas estân - 
por debajo de las expérimentales a partir del âtomo - - 
Z = 40 y el desplazamiento es de una cuantia similar al 
que presentan las energias totales teôricas con respec- 
to a las expérimentales, lo que induce a pensar que es 
éste término el responsable fundamental de las diferen­
cias existantes entre unas y otras energias de los orbi­
tales con 1 ^ 0  debido, quizâs, a que en él aparece - 
fundamentaimente la derivada del potencial, y ademâs - 
multiplicada por por lo que los posibles defectos - 
debidos a la simplicidad del potencial utilizado se au- 
mentan al calcular su derivada primera y se agravan pa­
ra radios pequeRos.
96.-
En resumen, se puede decir que los —  
potenciales y los métodos de câlculo utilizados repro 
ducen muy bien, aunque en general por exceso, las - - 
energias de enlace expérimentales (mejor con el poten­
cial autoconsistente que con el analitico) y que en los 
orbitales p, d y f, la mayor falta de acuerdo entre la 
teoria y el experimento puede ser, principalmente, deb^ 
da al término de interacciôn espin-ôrbita.
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8.2. Comparaciôn con los resultados obtenidos por 
otros autores
Es évidente que la comparaciôn con los 
resultados expérimentales, aunque imprescindible, no - 
expresa hasta qué punto el método seguido es preferi- 
ble al seguido por otros autores, tanto en simplicidad 
de los câlculos como en aproximaciôn de los resultados.
Dejando aparté la mayor sencillez que, 
evidentemente, supone el disponer de un potencial expre 
sado analiticamente, queda el comprobar el grado de —  
aproximaciôn que proporcionan los potenciales utiliza­
dos y el método de câlculo seguido en comparaciôn con 
otros potenciales y procedimientos de câlculo que tam—  
bién han pretendido obtener los niveles energéticos de 
los âtomos a partir de la ecuaciôn de ondas relativis­
ta.
Los primeros resultados que apare—
cieron publicados sobre la integraciôn de la ecuaciôn -
de ondas relativista fueron los de Mayers (2) para el - 
2+caso del Hg , que, utilizando el potencial autoconsis­
tente de Hartree, integrô mediante el método de Runge- 
Kutta el sistema lineal de dos ecuaciones a que se pue 
de reducir la ecuaciôn de Dirac. En la misma linea, - 
pero utilizando el método de Milne para la integraciôn 
del sistema de ecuaciones, estâ el trabajo de Cohen (3) 
cuyos resultados para el Hg aparecen en la tabla 8-2 en 
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De la mencionada tabla se deduce que - 
los resultados obtenidos por Cohen, partiendo de pun—  
tes muy diferentes del présente trabajo y siguiendo ca 
mines muy distintos, son, sin embargo, muy similares - 
a los obtenidos con el potencial autoconsistente aunque [
mejores, en general, que los obtenidos a partir del po­
tencial analitico.
De la comparaciôn con los restantes cal­
cules de Cohen (W-74, Pt-78 y U-92) se obtienen pareci- 
das conclusiones, le que permite afirmar que el poten—  
cial autoconsistente utilizado y el método de perturba- 
ciones seguido proporcionan resultados del mismo orden 
de precision que la integraciôn directa del sistema li­
neal a que conduce la ecuaciôn de Dirac en el case de - 
un potencial central autoconsistente.
En orden cronolôgico creciente, los si—  
guientes câlculos de interés son los debidos a Herman y 
Skilman (4), los cuales, utilizando un potencial autocon 
sistente en el que se tiene en cuenta el potencial de —  
cambio mediante la expresiôn debida a Slater, ya mencio­
nada en el capitulo 3. integran las ecuaciones de Hartree 
Fock-Slater y calculan las correcciones relativistas me—  
diante el método de perturbaciones.
101.
Los ûnicos resultados relativistas publ^ 
cados por estos autores son los correspondientes a los - 
âtomos de numéro atômico par y cuya comparaciôn con los ob 
tenidos en éste trabajo con el potencial autoconsistente 
aparece en las figuras 8-8, 8-9. 8-10 y 8-11 para los - 
orbitales Is, 2s, 2p, 3p, 3d y 4f.
Como se puede observar en estas curvas, 
y en otras que podrian dibujarse con el resto de los - 
orbitales, ambos potenciales, el Hartree-Fock-Slater y 
el autoconsistente propuesto, producen resultados prâc- 
ticamente coïncidentes en todo el sistema periôdico, por 
lo que, debido a que en ambos trabajos se ha utilizado el 
método de perturbaciones de primer orden, puede afirmarse 
que el potencial autoconsistente propuesto reproduce muy 
aproximadamente el efecto que introduce el potencial de 
cambio debido a Slater.
Aunque, como ya se mencionô en el capitu 
lo 4, el procedimiento analitico, desarrollo de las fun- 
ciones radiales como combinaciôn lineal de un conjunto - 
de funciones analiticas, debido a Roothaan es menos preci 
so que el procedimiento numérico, es interesante contras­
ter los resultados que se obtienen con uno y otro procedi 
miento,
Los câlculos relativistas mas recientes,- 
mediante el procedimiento analitico,de que se dispone —  
son los debidos a T. Kagawa (5) que ha realizado la inte- 
praciôn del sistema de ecuaciones lineales a que conduce
102
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106
la ecuaciôn de Dirac en el caso de un potencial central, 
pero expresando las componentes grandes y pequeflas de - 
la funciôn de onda radial en termines de unos orbitales 
del tipo Slater cuyos coeficientes détermina, al igual |
que Roothaan, por el método de variaciones, aunque los ,
exponentes que aparecen en estos orbitales los toma de !
las tablas no relativistas de Clementi (6), y los mejora '<
mediante algunos câlculos de tanteo. j
j
En la tabla 8-3 se présenta la compara- !
!
ciôn entre los resultados de Kagawa para el Cu-29, el ûni^  |
co que publies, y los obtenidos en este trabajo. Aunque !
se trata de un ùnico elemento y de pocos orbitales, se - 
puede observar que de los câlculos por el método de - - 
Roothaan se obtienen resultados que se aproximan menos a 
los expérimentales que los obtenidos mediante el potencial 
autoconsistente, pero son algo mejores que los obtenidos 
con el potencial analitico.
Finalmente, la comparaciôn mâs interesante 
es la que se puede realizar con los resultados de J. Me - 
Ennan et al, (7) ya que estos autores han empleado para - 
sus câlculos un potencial en el interior del âtomo que vie 
ne dado por una expresiôn analitica, un desarrollo en sé­
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108.-
V (r) = —  [ 1+V^ (.1 r)+ (,\r)^  + (Ar)^ +....... . |
(en unidades naturales ti = m = c = 1 )
en donde a es la constante de la estructura fina y 
2
1 = l,13aZ3 ’ es un paramètre que caracteriza el apan
tallamiento.
Los resultados de estos autores, que in 
tegran el sistema de ecuaciones lineales a que da origen 
la ecuaciôn de Dirac en el caso de que el potencial sea 
central, para algunos orbitales del Al 13, Zn 30 y W 74 
se dan en la tabla 8-4, junto con los obtenidos en el pre 
sente trabajo y los correspondientes expérimentales. De - 
esta tabla se deduce que los resultados obtenidos con - - 
cualquiera de los potenciales utilizados en el présente - 
trabajo se aproximan mucho mâs a los valores expérimenta­
les que ]os obtenidos por Me Ennan et al., por lo que es 
preciso concluir que el potencial utilizado por estos au 
tores no représenta tan bien como. cualquiera de aquellos 
potenciales el existante realmente en el interior de los 
âtomos.
Como conclusiôna todo este apartado de corn 
paraciôn con los resultados de otros autores y, por consi- 
guiente, de otros potenciales de partida y otros procedi—  
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15.- El disponer de un potencial expresable en for 
ma analitica simplifica extraordinariamente los câlculos 
sin suponer una pérdida notable en la aproximaciôn de los 
resultados.
25.- Se obtienen valores similares de las energias 
de enlace, tanto integrando la ecuaciôn de Dirac como in 
tegrando la ecuaciôn de ondas relativista por el método 
de perturbaciones.
35.- Otros procedimientos de câlculo (desarrollo de 
las funciones radiales como combinaciôn lineal de un con 
junto de funciones) y otros potenciales analiticos uti­
lizados, proporcionan peores resultados que los obteni­
dos utilizando el potencial analitico y el potencial au­
toconsistente de este trabajo.
111.-
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9.- RESUMEN Y CONCLUSIONES
El tratamiento teôrico de los âtomos - 
de varios electrones es un tema de tan extraordinaria 
complejidad que todavia no se ha encontrado una ecua—  
ciôn relativista exacta que dé cuenta de todos los fenô 
menos que posiblemente hay implicados en los âtomos, y 
las ecuaciones aproximadas que se han propuesto hasta 
ahora son tan complicadas que solamente han podido uti 
lizarse para confirmar la validez de la teoria en el - 
âtomo de helio. Es por ambos motivos por lo que es nece 
sario efectuar simplificaciones tajantes que, proporcio 
nando una descripciôn razonable de los sistemas atômicos, 
permitan abordar el, de otra forma, intratable problema. 
Las simplificaciones mâs importantes utilizadas en el —  
présente trabajo han sido la debida a Pauli, que reduce 
el sistema de ecuaciones relativista a una ûnica ecua—  
ciôn diferencial de segundo orden, y la del campo central 
que permite efectuar la separaciôn de variables angulares 
y radial de esta ecuaciôn.
El tratamiento del problema ha seguido - 
très caminos diferentes:
a) transformaciôn, mediante cambios de variables ade- 
cuados, de la ecuaciôn de ondas relativista para su inte—  
graciôn por el método de Numerov y estudio de las ecuacio­
nes résultantes en relaciôn con su integrabilidad.
113.-
b) integraciôn de la ecuaciôn de ondas relativista utilizando I 
un potencial analitico de très paramétrés; |
c) la misma integraciôn anterior, pero utilizando el potencial 
analitico, ûnicamente como punto de partida, para pasar inme- 
diatamente al potencial creado por la propia distribuciôn de 
carga que se hace autoconsistente mediante un proceso iterati­
ve del câlculo.
La ecuaciôn de ondas relativista en la aproximaciôn
de Pauli es una ecuaciôn lineal homogénea en cuyos coeficientei
aparecen como términos mâs importantes el cuadrado de la deri-
vada primera del potencial, el producto de esta derivada por 
1
— y la derivada segunda del potencial, que varian con r —  
como _1_, 1__ y respectivamente, lo que implica que el —  j
r-* r=' •
origen sea, para esta ecuaciôn, un punto singular en el que, 
por consiguiente, no se puede efectuar la integraciôn.
Es,ademâs, éste un punto en el no es vâlida la ecuaciôn de —  i 
ondas relativista en la aproximaciôn de Pauli pues su deducciôrl 
rigurosa se apoya en la hipôtesis de la pequefîez del potencial 
( V «  mc^) lo que en el origen es claramente invalide.
Como , por otra parte, tampoco se puede partir de un punto- 
distinto del origen, pues en él se desconoce el valor que —  
toma la soluciôn , que es una de las condiciones de contorno, 
résulta que la ecuaciôn de ondas relativista en su forma
114.-
diferencial de segundo orden no se puede integrar por 
los métodos normales de integraciôn de las ecuaciones 
lineales y es necesario recurrir al método de pertur­
baciones .
la estructura de la ecuaciôn de ondas - 
relativista en forma de suma de varios términos permite 
calculer la influencia de cada uno de elles consideran- 
do que, por ser lo suficientemente pequeMos, constitu—  
yen una perturbaciôn de primer orden del hamiltoniano 
principal. Como, ademâs, la ecuaciôn aproximada de Pau
li difiere de la ecuaciôn exacta de Dirac en términos
2
del orden de magnitud £_ carece de sentido el prolon
c"
gar los câlculos para conseguir una mayor aproximaciôn 
cuando ésta ya viene limitada por la propia procedencia 
de la ecuaciôn.
Una vez decidido el método de perturbacio­
nes como el ùnico vâlido para la integraciôn de la ecua—  
ciôn de ondas, se ha efectuado esta integraciôn sobre dos 
ecuaciones que se diferencian en los potenciales inclui- 
dos en cada una de ellas: uno el analitico de très parâ- 
metros, diferentes para cada âtomo, y otro el autoconsi^ 
tente definido a ti-avés de la propia distribuciôn de car 
ga.
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Los términos perturbativos, tal y como 
aparecen en la ecuaciôn de ondas admiten un dificil - 
tratamiento numérico, en especial el câlculo de la de 
rivada primera de la funciôn; es, ademâs, conveniente 
simplificar al mâximo las expresiones que intervienen 
y, por ultimo, hay que calcular analiticamente los vâ 
lores que toman los integrandos en cada uno de los li 
mites de integraciôn. Para conseguir todo esto ha si­
do necesario efectuar las transformaciones y câlculos 
matemâticos précises que han conducido a las expresio 
nés que, finalmente, se han utilizado en los programas 
de câlculo.
La totalmente diferente procedencia de - 
los potenciales utilizados ha obligado a seguir câlcu—  
los numéricos también diferentes. Los términos perturba 
tivos de la ecuaciôn que contenia el potencial analitico 
se han obtenido siguiendo un camino simultâneo al que - 
se sigue para la integraciôn de la ecuaciôn no relativis 
ta, mientras que los correspondientes a la ecuaciôn que 
contenia el potencial creado se han obtenido al final - 
del proceso de câlculo una vez conseguida la autoconsis 
tencia delpotencial.
De los resultados de estos câlculos y de su 
.comparaciôn con los valores expérimentales conocidos, se 
deduce que las energias teôricas se aproximan muy bien a 
las expérimentales y son, en general, ligeramente superio
116. -
res a ellas (inferiores en valor absoluto), con algu- 
nas excepciones en la serie de los lantanidos y ele—  
mentos prôximos en que las energias teoricas de los 
niveles 5s, 5p y 5d no siguen las fuertes variaciones 
elemento a elemento que presentan las energias expert 
mentales, quizas porque los potenciales utilizados no 
logran reproducir en estos âtomos con la misma fideli 
dad el potencial real a que se encuentran sometidos - 
sus electrones. Las energias oDtenidas con el poten—  
cial autoconsistente son, por otra parte, mâs prôxi—  
mas a las expérimentales que las obtenidas a partir - 
del potencial analitico, pero la falta de aproxima- - 
ciôn puede venir compensada por la simplicidad que su 
pone el disponer de un potencial definido por una ex­
presiôn analitica. Las diferencias que existen entre 
las energias teôricas y las expérimentales pueden ex- 
plicarse, en parte, como debidas al têrmino de interac 
ciôn espin-ôrbita pues estas diferencias son similares 
a las que existen entre las energias debidas a este - 
término y la separaciôn de las correspondientes lineas 
espectrales que aparecen en los espectros de emisiôn.
De la comparaciôn con los câlculos efec 
tuados por otros autores se deduce que los resultados 
obtenidos en el présente trabajo mediante el método - 
de perturbaciones, son similares a los que se han ob­
tenido por aquellos integrando el sistema lineal de -
117.
dos ecuaciones o mediante el método de perturbaciones 
y utilizando potenciales autoconsistentes del tipo - 
Hartree o Hartree-Fock-Slater, aunque sus câlculos - 
son, generalmente, mâs complicados, y son bastante - 
mejores que los obtenidos por los autores que han —  
utilizado otros potenciales* anallticos u otros méto­
dos de câlculo. Por todo ello, se puede concluir que 
los procedimientos de câlculo y los potenciales utili 
zados en este trabajo proporcionan una aproximaciôn 
muy satisfactoria a las energias de enlace de los —  
âtomos, al mismo tiempo que aportan una notable sim- 
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EIL=0* -11.4090 -11.1459 -le.443
C 6 Z S
EO -.7103 -.6892
EM -.0029 -.0031
ED . 0 0 2 0 . 0 0 2 1
E(L=0I -*7112 -.6902
C é 2 P
EO -.3639 -.3648
EM - . 0 0 0 2 - . 0 0 0 2
ED . 0 0 0 0 - . 0 0 0 0
ESO - . 0 0 0 1 - . 0 0 0 2
E(J=L-l/2) -*3643 -.3654 -.258
E(J=L+i/2 * -.3640 -.3648
************************************************************************
N 7 1 S
EO -15,7819 -15.3753
EM -.0876 -.0848
ED • 0670 .0683
E(L=D) -15.8025 -15.3918 -14.672





N 7 2 P
EO -.4388 -.4386
EM -.0004 -.0 0 0*»
ED . 0 0 0 0 - . 0 0 0 0
ESC -.0003 -.0003
EIJzL-1/2* -.4398 -.4397 -.331
E1J=L+l/2> -.4389 -.4388
************************************************************************
0 8 1 S
EO -20.7630 -20.3047
EM -.1473 -.1431
EO . 1 1 2 1 .1152 ¥
E(L=0) -20.7982 -20.3326 -19.562
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NE lo 2 P
EO — «661(0 -.6840
EM - . 0 0 2 1 - . 0 0 2 1
EO - . 0 0 0 2 - . 0 0 0 1
ESC -.0014 -.0015
EIJ=L-l/2> -*6891 -.6892 -.662
E W=L*l/2 » -.6849 -.6847 - ----




ECL=0> -39.8136 -39.8978 -3 9,4 18




E*i=o; -2.3188 -2.2675 -2.316
NÀ 11 2 P
EO -1.1695 -1.2139
EM -.0030 — •0q 36
ED -.0004 - . 0 0 0 2
ESC - . 0 0 2 0 -.0025
EfJ=L-l/2l -1*1769 -1.2227 -1.140
EIJ=L*j/ 2  » -1*1709 -1.2152
NA 11 3 S
EO -.2075 -.2329
EM -.0016 -.0019
ED . 00 11 . 0 0 1 2
e «l=oi -.2080 -.2336 -.189




E CL=0 1 -48.1404 -46.7215 -47.986
MG 12 2 S
EO -3.1214 -3.4484
EM -.0508 -,□5 56
ED .0331 .0362 #*
E U : 0 ) -3.1391 -3.4678 -3.273
124
ENEKGI4S D-: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO























2 , 2 2 1 1
-1.912





























































































ENERGIAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO




SI IN 1 S
SI l4 2 S
SI 1» 2 P
Si i4 3 s






e i l =oî -67,7948 -6 8 . 0 1 1 2 -67.621
EO -5.3069 -5.2602
EM -.1056 - . 1 1 1 8
ED • 0683 .0724
ECL=OI -5.3442 -5.2996 -5.479
ÈO -3,5208 -3.6376
EM -.0113 -.0130
EO - • 0 0 1 2 -.0007
ESO *•0074 -.0086
ETJ=L“l/2» -3.5481 -3.6685 -3.670
EIJ=L^l/2) -3.5259 -3.6427 -3.640
EO -.5160 -.5145
EM -.0103 -.0107
ED • 0065 .006 7
ELL=0» -.5198 -.5185 -.294
EO - . 2 4 6 4 -.2522
EM -.0008 -.0009
ED . 0 0 0 0 - . 0 0 0 0
ESO -.0004 -.0005
EIJ=L-l/2» -.2480 -.2541 - . 1 1 0








EIL=OI -6 , 6 556 -6.5747 -6,949
126
ENERGIAS D£ ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

























































































































ENERGIAS DE ENLATF 'SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
S 36 3 P
EO -.3560 -.3572
EM - . 0 0 2 0 - . 0 0 2 2
ED - . 0 0 0 1 - . 0 0 0 1
ESO - . 0 0 1 1 - . 0 0 1 2
EIJtL-1/21 -.3603 -.3619 -.294
E W=L*l/2 i -.3570 -.3583
************************************************************************
































































































ENERGIAS O: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO























































































































ENERGIAS Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICOY SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
K 19 3 S
1
EO -1.3770 -1.3603
EM -.0559 -, 0574
ED .0347 .0356
E(L=0* -1.3982 -1.3821 -1.250
K 19 3 P
EO -.7541 -.7598
EM -.0066 -.0069
ED - . 0 0 0 2 - . 0 0 0 2 I
ESO -.0034 -.0036
EIJ=L-l/2» -.7677 -.7741 -.662
E W=L*l/ 2 # -.7575 -.7633





CA to i S i
EO -146,7444 -147.5065
EM -5.4402 -5.3750 1
ED 4.1056 4.3153
E(L=OI -148.0790 -148.5662 -148.480
CA 20 2 S i
EO -14,7324 -15.2505 j
EM -.5250 -.5486 1
ED .3338 .3512 i
E(L=0) -14,9236 -15.4479 -16,106 :
CA 20 2 P
EO -11.5503 -12.3505 ■ !
EM -.0679 -.0737 1
ED -.0064 -.0028 '
ESO -.0429 -.0473 I
ECJ=L-l/2> -11.7104 -12.5216 -12.870 1
E W = L  + l/2 » -11.5817 -12.3797 -12.760 j
CA 20 3 S
1
EO -1 . 8 2 0 2 -1.7747 I
EM -.0741 -.0765 t
ED .0459 .0473 1
e »l =o > -1 .8484 -1.8039 -1.618 ^t*
M . .ENERGIAS D: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
POTENCIAL
ANALITICO
POTENCIAL Y Ai. ORES
AUTOCONSISTENTE EXPcPlMENTALE





EIJ = L-1/2 I 

































■1 63 ,0608 



























































E «J=L-1/2 » 















ENERGÎAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO






















































































































ENERGIAS DE ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO










E ( J=L-l/2 ) 
E I J=L *1/2 T











































































































ENERGIAS DÎ ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO




V 23 3 0
EO -.2Î31 -.2702
EM -.0016 - . 0 0 1 0
EO - . 0 0 0 1 - . 0 0 0 1
ESO -.0004 -.0005
EfJ=L-l/2» -.2760 -.2736 -.073
E(J=L*1/21 -.2740 -.2711
V 23 4 S
EO -.2293 -.2687
EM -.0096 - . 0 1 2 0
EO .0059 .0073
E<L=0> -.2330 -.2734




e <l =o » -220*0485 -220.3929 -22C.219
CR 24 2 S
EO -23,5631 -24,4135
EM -1.1850 -1 . 2 2 1 0
EO *7480 ,7775
E(L=OI -24.0001 -24.8570 -25.556




ESO - . 1 0 2 1 -.1097
EIJ=L-l/2l -19.8382 -21.0329 -21.470
EIJ=L*l/2 > -19.5319 -20.7038
CR 24 3 S
EO -2.7329 -2.7382
EM -.1746 -.1833
EO .1070 , 1 1 21
e «l =o » -2.8005 -2.8094 -2.721
CR 24 3 P
EO -1.6896 -1.7251
EM -.0246 -.026 5
EO -.0007 -.0006
ESO - . 0 1 2 2 -.0133
EIJ=L-l/21 -1.7395 -1.7788 -1.581
E 1J=L*l/2 1 -1.7029 -1.7389 -----
134
ENERGIAS D£ ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO







































































E (J=L *1/2 )
















































ENERGIAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO





















































































































4 MENERGIAS 0: zNtfCT SEGUN POTENCIAL ANALITICO































































-33.«>532 - 3 4 , 0 5 1

















■28 ,934 1 
■28,374 3
29.19

























-2,5 05 4 
-2.4406
-2.4289 







ENERGIAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO











































e i l =o »














































































ENERGIAS 0: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO










E fJzL-1/2 > 




















































































-.4 26 3 
.2597 
■4 .3179 - 4 . 4  1





















ENERGIAS O: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO






Eypf.^i m e n t a l e s

















. 299 7 
.2897
.074












































E I J Z L - 1 / 2 » 


























. 302 3 
-4.6264 5,038











■3.2 06 8 
■3 .1018
■3.2543 







ENERGIAS 0-: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
























































































































ENERGIAS d : ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO






































. 3 2 5 4
.4514






























-35 , 026 i« 
28,09 3 0 
■4 09,008 1 -% 0 8,301










-4 ,208 3 
2,66 32 
•50,9523 5 1.957



















•4 5.9 30 
■4 4,750











,4 05 7 
-6.2186 -6.655
142
ENERGIAS Oî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE


























































































































ENERGIAS o: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO








































^  , 4 I J 
■5,19lf

























































E (Lz D J




•457 , 4334 
-44,618% 














■5 9 .64 7 9 ■6 f , 31 ij
141
ENERGIAS D- ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE

























































































































•49 6.4 020 -49 5.448
•145
ENERGIAS Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO


















































































































E (JZL-1/2 ) 
















ENERGIAS Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO






































































E (J=L *1/2 »






































e i l =o »









ENERGIAS 0-: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO




























































































E( J = L-l/2» 




























-7 , 757 1 





- 4 . 1 2 ( 1
- 4. (18 U
148
ENERGIAS Di ENLACE SEBUN POTENCIAL ANALITICO

















































































































ENERGIAS r: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO


























■1 f .29 0
-'’.enu








































E (J=L + i/2 »





















































ENERGIAS D- ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO







E(J=L-l/2) -70.4667 -78.1471 -79,200









E(J=L-1/2I -10.3565 -10.8070 -11.500
EIJzL+1/2) -9.9953 -10.3732 -11.070
1




EIJ=L-l/2) -4.9535 -5.5763 -5 . 8 8 0









EIJ=L-2/2» -1.1580 -1.1354 -.956




























ENERGIAS D: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO






























-85,4 15 3 
68.5022 
•663.5X87 -66 1.798



































































• 1 2 . 1 7 Ü

















-6.4 5 32 
-6.3 59 2
- 6 . 7 3 il 
-6.620
152
ENERGIAS D; ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO






















































































































ENERGIAS d: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO











































































■2.24 3 5 -2.172






E fJ=L +1/2 »















































ENERGIAS or ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
























































































































ENERGIAS D-; ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
























■1 . 565 ! 
■1 . 4 724
-1.28 7





E W n  -1/2 » 


























- . 2 4 9 1










11 4 . 06 6 3 
91 .5(161 
•776 .6873 -77 3.802





























-1.4 4 0(1 
■loi .793! 
-97.4731
11 1 . 8 9 J
■I0Z.70U
- 9 P , 4 n ( j







1 . 5 02 7 




-19,0909 -2 0.un 3
156
ENERGIAS D£ ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO































































































































ENERGIAS Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO



















■1 16 .835 1 -118.598




























































E (JZI.-1/2 » 
E(JzL+l/2)
-9 .208 8 











1 r . I 4 0 
1L.25U












■ 2 . 9 0 9 4 - 2 . 7 5 U





E tJzL-1/2 I 















ENERGIAS P-: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO























































































































ENERGIAS DE ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO





V A L O R E S










































E <J=L + 1/2 I
-1.8466 





































































13 0.674 9 - 1 3  2 . 5 5 6
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ENERGIAS D: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL
******* ****** *• ********************** 1.*** ********************** ******










































































































•2 . 1 1 0 0  
■1.9474
-1,875






















ENERGIAS Pi  ENLACE SEGUN P n i E N C I A L  ANALITICO







































E < J=L-l/2 I 

































E (JzL-1/2 » 











































.4 7 05 
-3.6201
-3.2645 
-, 519 9 
.4616 
-3.6016 -  3 . 4 9 3
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ENERGIAS D: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO





















































































CD 48 2 P

































- 2 8 . 3 1 3
163
ENERGIAS d : E NL ACE SEGUN POTENCIAL ANALITICÜ
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE











E (JzL-1/2 ) 
E (Jzl+I/2 )











•21 . 8 743





























































E (JzL-1/2 ) 































E ( L Z O I







103 0.4 148 102 7,372
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ENERGIAS D£ ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO



































































































































ENLRGIAS Dî ENLACE. SEGUN POTENCIAL ANALITICO




























































'* * * * * *********v**********
































































ENERGIAS Dï ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL



































































































































ENERGIAS d : ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO





V A L 0 RE S 
EXPERIMENTALES










- 2 2 -.5018 
160.7955 
1125.1I'21 -112 1.174



































































■2 8 ,  16 II






E (JzL + 1/2 )
•16 ,1753 

























-5,5141 • 5 , 5 8 5
168
ENERGIAS Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE


































































































■179,3067 - 1 8  1 , 6 1 0







- 144 , 5 6 5 9  
- 5 . 1 2 3 4  
- . 3 9 8 9  
- 3 . 0 5 9 4  
■ 1 5 6 . 2 0 7 0  
■ 1 4 7 . 0 2 8 8
• 1 5 6 . 4 9 4 7  
- 5 , 2 3 8 0  
- . 0 8 5 1  
- 3 . 2 1 4 6  
1 6 8 . 2 4 7 0  
1 5 8 . 6 0 3 2
- 1 6  9 , 5 8 0  
- 1 5 9 . 6 0 0
169
ENERGIAS D: ÎNLACt SEGUN POTENCIAL ANAl ITICO





V A L O R E S
E X P E R I M E N T A L E S

































3 l .h u




















•2 1 . U 3 I I


























■4 , 1(16 0 





















- . 2U12 
- . 0 1 1 1  
•1.6219 
•1 . 56 64
- 1 . 4 7 1





- .5 064 
-.1752 







ENERGIAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO







EfJZL-1/2» -.2558 -,3269 -.070
E f JzL+1/2 » -.2336 -«2990 -----










































































































ENERGIAS Pi ÎNLACt SEGUN POTENCIAL ANALITICO





V A L O P E S






















































































- . 1 1 1
























2 3. 76 8 0 
-197.7854 •2DC.511
172
ENERGIAS Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO






















































E fJZL + 1/2»



















































































ENERGTAS C: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANA.ITICO
















































































































- 1,66 82  












ENERGIES Oi ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISIENTE
POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO . AUTOCONSISIENTE EXPERIMENTAL
************************#*******************************************$






























































































E <J=L-l/2 > 




























♦ ♦♦ ************************************** ******'**************»*******
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ENERGIAS DE ENLACE SEGUN POTENCIAL ANAuI TICO






























-“4 , lcil6 
2 7.6103 
-217.«372 -22(.146



















•2 '6.8 00 
•19 2.9 no






















































•2 8. 7 00














ENERGIAS D-: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO



























































BA 56 5 P




























































ENERGIAS 01 ENLACE SEGUN POTENCIAL ANAJITICO
V SEGJN POTENCIAL AUTOCONSIS TENTt
POTENCIAL 
ANALlTICO









E » JzL-1/2» 

































E (JzL-1/2 ) 
E *1/2 »





















































E ( JzL-1/2 ) 
E ( J z L  + 1 / 2  »
■7.1738 


































ENERGIAS DE ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO





















































































































E N E R G H S  P£ ENLACE SEGUN POIENCIAL ANALITICO








































































-2,5 6 08 
1.4918 
■10.0975 -11,661






E 1JZL + 1/2»























■8 . 0430 
■7.4085
■3.7988 
- . 1220 
-.002 4 
-.0246 
■3.99 7 0 
•3,8740
■8.230
■ 7 . 6 5 U
4,080





















ENEPGimS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN p o t e n c i a l  AUTOCONSISIENTE
POTENCIAL p o t e n c i a l VALORES
ANALITICO AUTOCONSISIENTE EXPERIMENTAL
*********************** **********************************************











































































































E N E R G H S  or ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO












E < JzL-1/21 






















































E (JzL-1/2 ) 













■ 8 . 7 1U 
8,01 r I





E (J=L-l/2 » 













- 4 . 1 9 M





E (J=L-l/2 ) 
E(JrL.|/2>
-.4299 


























ENERGIAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO




PR 59 5 P
PR 59 6 S
ND 60 I S
ND 60 2 S
ND 60 2 P
ND 60 3 S
























EIJZL-1/2» -227.9808 -245.4674 -247.14U
E WzL + 1/2* -210.9774 -227.8088 -228.300
CO -45.6 374 -50.9003
EM -11.1909 -12.6866
ED 6.6203 7.5060





EIJzL-1/21 -43.7942 -50.2423 -5 1.60U
E I JzL + l/21 -40.8842 -46.7881 -4 7.70U
183
ENERGIAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANA.ITICO
























-36 , 3759 
■35.5 364
•3 6,9 011 
■3 5,960








































E C JzL + 1/2 )



































































ENERGIAS DE ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTq CONSISTENTE
POTENCIAL p o t e n c i a l VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL
*********************************************************************





















































































































ENERGIAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
































































E ( JzL-1/2 » 
























-.5 39 7 
.3124 
■1 .6242 - 1.390





E (JzL-1/2 » 








-.06 6 6 
-.0038 
-.03 5 8 
•1 . 3036 
-.8962
■.880














ENERGIAS D£ ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO






































































E I J=L + 1/2)

















































ENERGIES Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANA .IT I CO





V A L 0 PE S 
EXPERT MENTALES






E ( J=L + 1/2 »








































E (JrL + 1/2 »
































E «J=L +1/2 )








































ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POIENCIAL ANALITICO
Y SEGJN p o t e n c i a l  AUTOCONSISTENTE
POTENCIAL p o t e n c i a l VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
*********************************************************************










-7 1 .9561» 
44.9765 
292.4022 -296.077












































































































- 1 G . " 4 U 
-9.45a
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ENEPGlftS Dî ÎNLACE SEGUN POTENCIAL ANA' ITICO
































E ( JzL-1/2 » 
E (JzL+1/2)






























E ( JzL-1/2 > 






- . 7 4 5 3
































1852.3224 -184 7. 32U














ENERGIAS 01 ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
POTENCIAL POTENCIAL VALORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL



































































































































ENERGIâS PI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANA.ITICO
Y SEGJN POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
POTENCIAL
ANALITICO



















































































































ENERGIAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO







































































































































ENERGIAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANAI ITICO


























- . 1 1 0









■1 . 5382 
-.6900 
.403 0 
•1.8332 - 1. 4 7 U














- . 1 1 2 0  
-.2010 

































































ENERGIAS DI INLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO






















E I JzL + 1/2)



































































































































ENERGIAS DE ENLACE SEGUN POTENCIAL ANA» ITICO


































































■2J48 . 3629 ■2U4 5. 1 lu














































-76. 1495 -7 8.2'» 7
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ENERGIAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO




































































































































•1 .9404 - 1.87(1
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ENERGIAS d: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANAI ITICO

















































































•338 . 141(1 
308.2367
■34L.700 
3 n7. 3 no



































ENERGIAS D: ENLACE SEGÜN POTENCIAL ANALITICO






































































































































ENERGI&S 0£ ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
































•2185,921 ! -218 3.809











6 5.5 074 
366,8122 -37 1.970

































•82.4 733 -8 4.8 29








































•5 5, 7CO 
■5 3.970
200
ENERSIAS DE ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO




























































































































* * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * *
201
ENERGIAS D£ ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO






























•380.1938 -38 5. 651)



























































































■14 , 1889 
-6.1643
3.5 65 7 
■16.7875 -17.910
202
ENERGIAS Oî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO



























































































































— 8 46 . 6 2 o3 
678.6604 
•2329.5053 - 2 3 Z 8 . D 9 7
203
ENER6IAS DE ENLACE SEGUN POTENCIAL ANA» ITICO







































■38 [.6 00 
•339.930































































EIL = 0 }
































ENERGIAS Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO






























































































































E N E R G I A S  DE E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O





V A L O P E S
E X P E R I M E N T A L E S










-125 , 1604 
78,1108 
-4DP .4936 -414.479





E lvl = L-l/21 













-39 4.8 8 0 
35 1.6 00





















































•6 3. 10Ü 
■6 1 . 1  111











4.06 2 0 
18 .6533 -19.783





E ( JzL-1/2 ) 













1 6 . 0 7 0
1 3 . 9 7 0
206
ENERGIAS Üt ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO































































































































E N E R 6 I A S  D I  I N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O



















































-96 .9949 ■9 9.57 5





E W=L-l/2 T 




































































■1 7.09 8 
■14,890
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ENCR6IAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO





























































































































8 00.504 6 
■2554.0818 -2556.480
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E N E R G I â S  D I  î N L A C t  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O





V A L O K E S



























































































































1 5 . 6 6 0
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ENERSIAS Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO


































































































































•2631.9048 -26 3 4,22 0
211
ENERGIA5 DI ENLACE SEGUN POTENCIAL A.NAl ITICO









































































-96 . 6944 
•87.1109
•9 8.5 7(1 
8 6.99(1













































• 14 .8 389 












■ 1 6 . 3 5 0
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ENERGIAS Oî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO




RE 75 4 0




E WZL-1/2I -9,5314 -10.0286 -10.070
E!J=L*l/2» -9.1514 -9.5331 -9.560
RE 75 4 r
EO -2*1S7i -1.6987
EM -.0518 -.098 2
ED -.0031 -.0030
ESO -•0072 -.0140
E W=L-l/2l -2.2506 -1.8559 -1.730
E«J=L*1/2» -2.2004 -1.7579 -l.65o




EIL=0) -3.3904 -3.2132 -3.050




ESO -.1212 -.1089 •
EIJ=L-l/2l -2.1996 -2.1225 -1.690
E f J=L*i/2 I -1.8360 -1.7958 -1.290





E 1J=L-1/2I -.2291 -.3507 -.150
E 1J=L*l/2 » -.1966 -.3177





OS 76 1 S
EO -2478 ,1035 -2490.4734
EM -1117.9986 -1111.1365
ED 860.0178 890.4967
EIL=0) -2736.0843 -2711,1132 -2716.285
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ENERGIAS D£ ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

















■468 . 7U6U -4 76.84 2









































E W = L  *1/2 )





E ( J=L-l/2 ) 
E U=L *1/2 »











E «J3L *1/2 »
-74,7373
-6.5454 


















































ENERGIAS Oî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO































































OS 76 5 P



































































ENERGIAS Oî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO





V A L O R E S
E X P E R I T E N T  A L E S














































113,4970 11 6 . 7 1U















-.06 8 3 
-3.5936 









E W=L-l/2 1 
E <J=L*i/2J














































- 2  1 . 2 2 ( 1
-18.2 011
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ENERGIAS Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO































































































































ENERGIAS DI ENLACE SEGUN POTENCIAL ANA.ITICO























E W=L-l/2 ) 













■4 6 8.06 0 
■4 2 5.2 JO


























































































ENE PCIAS Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
































































E IJ=L-l/2 » 















PT 78 5 0














































E N E R G I A S  D î  E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O

















































-4 3. 1828 
25.3841 
122.1578
■5 0 4.9 70 
■438.200
-125.939






















1 J C , 8 6 U



































■8 1 . 1 2 0
■2 7.909






















-2 r . 08 0
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ENERGIES Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO
































































































































ENERGTAS D: ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

















■534, 3813 -54 5.64U






















■4 5 1. 7OU

































































































ENERGIAS Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO































Ef J=L-l/2 I 
E(JrL*i/2l
































































































ENERGIES Di ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

















■552. ')! 32 ■564,319






















•46 5.4 1 n

























































■9 1,37 0 
■8 7.680









•24 , 1034 
•IZ.TllO 
7,0883 
■29. 3261 -3 1.108
























ENEPGIAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO














ESO - . 1 2 0 2 -.1524
EWzL-1/2) -13.9590 -14.8526 -14.970






E W=L-l/2) -4,7504 -4.7626 -4,490











E(JzL-1/2) -3.5297 -3.4294 -3.680




ED -.0017 - . 0 0 1 2
ESO -.0171 -.0164
E(J=L-l/2) -.7020 -.7953 -.590







EO - . 1 2 4 8 -.1772
■ EM -.0096 -.0242
ED - . 0 0 0 1 - . 0 0 0 2
ESO -.0038 -.009 7
E(J=L-l/2) -.1421 - . 2 2 1 0
E (J=L*l/2 ) -.1307 -.1919
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E N E P G I A  S D :  E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O





V A I 0 PE S 
EXPE PI MENTALES













































•5 5 8.9 OU 
•479,30,1










































-2.5 26 7 
-.1847 





-,05 6 9 
-, 7739 
















-30.8979 - 3 2 . 8 7 3
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ENERGIAS DE ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO

















E W=L + 1/2T

































































































































E N E R G I A S  PE E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O
Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL POTENCIAL VAl ORES
ANALITICO AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES
********* ****** *********************************************************












































14 0,28 8 3 
■587.9240 -602.928
BI 83 2 P





E WzL-1/2 I 





































































- 9  4 , 8 7 0
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ENERGIAS Dî ENLACE SEGUN POTENCIAL ANALITICO








































































































































E N E R G I 4 S  DE E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O





V A L O P E  S
E X P E R I M E N T  A L E S























































•5 17. 46 4 7 
236,2112 
147,1442
•606 .5 317 -62 2,858

















•586 , 398U 
•514,1376
■59 7. 300 
■ 5 n  7.9 5 I)












■14 7 ,5904 -152.561















-.09 3 4 
-5 . 2892 
137,6632 
•121 *7956
1 4  1 . 7 1 0
1 2  1 . 4 2 0
230
E N E R G I A S  D :  E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O
Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL
A NA L IT IC O
POTENCIAL VALORES
AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL





E « J = L - l / 2 »  
E ( J = L + i / 2 >
-78 , 6 9 6 8  
- 2 . 8 4 1 0  
- . 2 1 9 9  
- . 6 6 0 2  
■ 8 3 . 7 9 8 3  
• 8 0 . 3 9 7 3
- 9 8 . 1 4 8 6
- 3 , 5 3 9 7
- . 0 6 2 3
- . 8 5 9 5
■ 1 0 4 . 3 2 9 1
1 0 0 . 0 3 1 6
- 1 0 2 . 8 8 0
- 9 8 . 6 6 0




E ( L = 0 I
■ 2 7 . 2 5 3 9
■ 1 2 . 8 0 0 0
7 . 3 8 7 3
3 2 . 6 6 6 6
• 2 7 . 9 5 9 4
1 9 . 6 6 2 3
8 . 4 3 1 9
• 3 4 , 1 8 9 8 - 3 6 * 5 8 7





E I J = L - l / 2 »
E ( J = L + 1 / 2 I
• 2 3 . 1 8 6 3
- 2 . 6 6 6 0
- . 0 2 2 0
- 1 . 0 7 6 4
■ 2 8 . 0 2 7 1
• 2 4 . 7 9 7 9
2 3 . 9 7 5 8
- 3 , 1 5 3 3
- . 0 2 2 8
- 1 . 2 8 3 0
• 2 9 . 7 1 7 9
• 2 5 * 8 6 8 9
• 3 1 . 2 9 0
• 2 5 * 9 2 0





E « J = L - l / 2 )  
E I J=L •+1/2 »





E I J r L - 1 / 2 »
E I J z L + l / 2 )




E ( L = 0 )
• 1 5 . 5 8 6 7
- . 7 3 3 2
- . 0 1 5 0
- . 1 4 1 7
1 6 . 7 6 0 0
1 6 . 0 5 1 5
• 6 , 3 8 1 4
- . 1 2 0 2
- . 0 0 7 0
- . 0 1 6 5
6 . 5 7 4 6
■ 6 . 4 5 9 1
- 5 , 2 8 9 0
■ 3 . 4 4 6 1
1 . 9 7 8 0
■ 6 . 7 5 7 1
• 1 6 . 6 4 8 9
- . 9 7 7 2
- . 0 1 3 5
- . 1 8 5 5
1 8 . 1 9 6 1
1 7 . 2 6 8 6
- 6 . 7 2 8 2
- . 2 3 9 0
-.0064
-.0334
- 7 . 1 0 7 2
-6.6734
4 . 9 2 3 8
3 . 2 8 0 6
1 . 8 7 5 2
■ 6 . 3 2 9 2
1 8 . 3 9 0
• 1 7 . 3 9 0
-6,766
- 6 . 5 0 8





E ( J z L - l / 2 l  
E t J = L + l / 2 )
• 3 . 8 2 4 5  
- . 6 8 0 0  
- . 0 0 5 0  
-  . 2 6  8(1  
■ 5 . 0 4 5 5  










E N E R G I E S  d :  e n l a c e  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O







* * * * * * * * *





E f J z L - 1 / 2 »  
E ( J z L + i / 2 )




E CLz q i
















. 5 367 
, U2 44  
, 2922  
-.7189
-  1 . 1 9 M
, 941 1





E T J = L - I / 2 ) 
E ( J = L * l / 2  )
-,1755 
-.0326 










- . 1 8 4












3 4 8 9 . 8 5 6 1 -352f;.n55


















E ( J Z L - 1 / 2  » 
E T J z L * l / 2 »










•6 05 . 1010 
■529, 1986
■6 1 7. 1911
■E 2 2.7 00












-153.0568 ■ 1 5 8 .  7 4 (j
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E N E R G I A S  DE E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O
Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL




e x p e r i m e n t a l





E C J = L - l / 2 )  
E | J = L + l / 2  I
• 1 0 2 . 6 3 6 3
- 1 0 . 9 3 8 8
- . 1 7 2 0
- 4 . 7 6 5 4
• 1 2 3 . 2 7 7 9
• 1 0 0 . 9 8 1 7
■ 1 1 9 . 1 5 4 0
- 1 2 . 5 4 7 9
- . 0 9 7 5
- 5 . 5 7 3 5
■ 1 4 2 . 9 4 6 4
■ 1 2 6 . 2 2 5 9
• 1 4 7 . 3 7 7
1 2 5 . 9 0 0





E I J z L - 1 / 2  » 
E ( J z L + 1 / 2  )
- 8 1 . 1 8 5 4  
- 3 . 0 1 1 3  
- . 2 3 1 1  
- . 7 2 0 5  
- 8 6 . 5 8 9 3  
- 8 2 , 9 8 6 8
■ 1 0 1 . 9 1 2 6
- 3 . 7 4 2 2
- . 0 6 5 2
- . 9 0 8 2
1 0 8 . 4 4 4 6
1 0 3 . 9 0 3 6
1 0 6 . 9 7 0
• 1 0 2 . 5 0 0




E T Lz Q )
■ 2 8 . 3 0 5 5
■ 1 3 . 4 0 9 2
7 , 7 3 6 2
■ 3 3 . 9 7 8 5
- 2 9 , 3 2 4 0
- 1 5 . 5 2 3 8
8 . 9 2 4 1
- 3 5 . 9 2 3 7 - 3 8 . 3 1 5





E T J Z L - 1 / 2 »
E « J = L + 1 / 2 »
2 4 . 1 4 9 0
- 2 . 7 9 6 9
- . 0 2 2 8
- 1 . 1 2 8 2
2 9 . 2 2 5 1
■ 2 5 . 8 4 0 5
2 5 . 2 4 8 7
- 3 , 3 4 8 3
- . 0 2 4 0
- 1 . 3 6 0 8
• 3 1 . 3 4 2 6
■ 2 7 , 2 6 0 2
• 3 2 . 5 8 0
• 2 7 , 2 0 0





E I J z L - 1 / 2  » 
E ( J : L + 1 / 2 I
1 6 , 3 6 5 0
- . 7 7 0 7
- . 0 1 5 6
- . 1 4 8 9
1 7 . 5 9 8 0
■ 1 6 . 8 5 3 5
■ 1 7 . 7 4 4 2  
- 1  . 0 4 4 4  
- . 0 1 4 2  
- . 1 9 8 0  
■ 1 9 , 3 9 6 8  
■18 . 4 0 6 8
■ 1 9 , 6 0 0
• 1 8 . 6 4 U





E I J Z L - 1 / 2 1  
E f J z L + l / 2 )
■ 6 . 8 7 5 2
- . 1 2 5 4
- . 0 0 7 1
- . 0 1 7 3
■ 7 . 0 7 6 9
• 6 . 9 5 5 8
■ 7 . 5 5 4 8  
- . 2 6 0 1  
- . 0 0 6  9 
- . 0 3 6 3  
■ 7 , 9 6 7 0  
■ 7 . 7 1 2 9
- 7 . 7 2 2





■5 . 7 3 5 7
■ 3 . 6 8 4 0  
2 . 1 1 3 7  
• 7 . 3  06 0
■5. 3 37 7  
•3 . 5 4 9 5  
2 . 0 2 7 9  
• 6 . 8 5 9 3 - 7 . 1 7 0
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E N E R G I A S  D î  E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O




AUTOCONSISTENTE EXPERT MENT ALES







4 . 2 2 1 2  
- . 7 3 3 1  
- . 0 0 5 3  
- . 2 8 8 6  
■ 5 . 5 3 6 8  
■4 . 6 7 1 0
■ 3 . 9 1 2 2  
- . 7U4 4 
- . 0 0 4 8  
- . 2 7 9 1  
■5. 1796  
■ 4 , 3 4 2 3
■ 5 , 4 4 U 
4,23(1





E ( JzL-1/2 ) 
E (JzL.1/2 )
- 1 . 6 5 9 1  
- . 1 6 9 4  
- . 0 0 2 9  
- . 0 3 0 9  
•1 . 9 2 4 1  
- 1 , 7 6 9 6
■ 1 . 5 6 1 5
- . 1 6 2 9
- . 0 0 2 0
- . 0 2 9 1
■1.8137
■ 1 . 6 6 8 2
-  1 , 4 7 1





- . 4 7 9 7
- . 4 6 8 9
. 2 6 8 6
-.6800
- . 5 9 6 2
- . 4 9 7 8
, 2 6 4 0
- , e i D O - . 6 6 2





E ( JzL-1/2 > 
E ( JzL.1/2 1
- . 2 0 7 7
- . 0 4 7 5
- . 0 0 0 3
- . 0 1 8 6
- . 2 9 2 7
- . 2 3 6 9
- . 2 9 9 4
-.0690
-.0(135
- . 0 2 7 2
- . 4 2 3 3
-.3417






3 2 0 8 . 0 6 2 1  
1 8 3 2 . 2 9 9 3  
1 4 0 7 . 1 3 1 8  
3 5 3 3 . 2 2 9 6
3 2 2 2 . 3 1 1 1  
■ 1 8 2 1 , 7 4 0 0  
1 4 5 9 . 9 0 6 5  
■3584 , 1 446 3 6 1 8 . 3 7 9




E ( L z O l
- 5 1 4  . 8  06  0  
- 2 5 8 . 2 1 9 7  
1 5 8 . 1 2 9 6  
- 6 1 4 , 8 9 6 1
- 5 4 6 . 7 4 6  (’ 
- 2 6 3 . 2 1 , 8 4  
1 6 2 . 3 5 5 4  
- 6 4 4 . 8 9 9 0 - 6 6  3 , 6 7 3






E ( J=L + 1/2 I
- 4 9 3  , 8 8 0 7  
- 4 4 . 2 1 8 4  
- 3 . 0 7 1 5  
- 2 5 . 9 5 3 0  
- 5 9 3 . 0 7 0 6  
- 5 1 5 . 2 2 3 6
- 5 2 6 . 7 7 6 9  
- 4 3 . 8 4 6 6  
- . 4  54 6 
- 2 6 . 5 6 0 3  
- 6 2 4  . 1987  
- 5 4 4 , 5 1 7 8
- 6 3 7 . 4 9 0  
- 5 3  7 . 55-J
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E N E R G I A S  D î  E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O
Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL
A NA L I T I C O
POTENCIAL VALORES
AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL




E (L = 0»
• 1 1 8 . 3 6 9 5
- 5 5 . 6 0 0 5
3 2 . 5 2 6 7
1 4 1 . 4 4 3 3
• 1 3 2 . 7 4 8 9
- 6 2 . 6 5 2 7
3 6 . 7 4 3 2
■ 1 5 8 . 6 5 8 4 - 1 6 4 . 8 0 6





ET J;  
E (J:
L - 1 / 2 )  
L + 1 / 2 )
l U ? . 6 6 1 2  
- 1 1 . 5 3 6 0  
- . 1 7 9 7  
- 5 . 0 2 2 8  
• 1 2 9 . 4 2 2 5  
1 1 4 . 3 5 4 1
• 1 2 3 . 2 9 9 3
- 1 3 . 2 2 0 8
- . 1 0 1 7
- 5 . 8 6 8 1
• 1 4 8 . 3 5 8 0
• 1 3 0 . 7 5 3 7
• 1 5 2 . 9 2 0  
1 3 c . 0 9 0







L - 1 / 2 )
l + 1 / 2 )
. 85 , 8 0 9 7  
- 3 . 1 8 5 5  
- . 2 4 1 9  
- . 7 6 1 7  
9 1 . 5 2 2 2  
• 6 7 . 7 1 3 7
1 0 5 . 7 6 6 5
- 3 * 9 5 4 0
- . 0 6 8 2
- . 9 5 9 1
1 1 2 . 6 6 6 0
1 0 7 . 8 7 0 5
1 1 1 .1 2 0
- 1 0 6 . 3 4 0




E I L = 0 )
• 3 0 . 6 7 7 5
1 4 . 3 4 6 6
8 . 2 7 4 9
3 6 . 7 4 9 2
- 3 0 . 7 2 3 2
- 1 6 . 4 2 5 2
9 . 4 3 9 0
- 3 7 . 7 0 9 4 - 4 0 . 3 3 7







L - 1 / 2 I  
L + 1 / 2 )
• 2 6 . 4 1 0 8
- 3 . 0 0 6 7
- . 0 2 4 2
- 1.2112
• 3 1 . 8 6 4 1
• 2 8 . 2 3 0 5
- 2 6 . 5 5 5 5
- 3 . 5 5 2 8
- . 0 2 5 2
- 1 . 4 4 2 3
3 3 . 0 1 8 1
• 2 8 . 6 9 1 2
3 4 . 1 5 0
• 2 8 . 2 3 0







L - 1 / 2 )
L + 1 / 2 )
1 8 . 4 0 7 2
- . 8 3 9 6
- . 0 1 8 5
- . 1 6 1 7
1 9 . 7 5 0 4
1 8 . 9 4 1 9
• 1 8 . 8 7 2 6
- 1 * 1 1 5 2
- . 0 1 5 0
- . 2 1 1 1
■ 2 0 . 6 3 6 1
■ 1 9 . 5 8 0 6
■ 2 C . 8 8 0
■ 1 9 . 8 9 U







L - 1 / 2 )
L + 1 / 2 )
- 3 , 6 1 1 5  
- . 1 4 3 4  
- . 0 0 7 9  
- . 0 1 9 6  
- 8 . 8 4 1 2  
- 8 . 7 0 4 0
- 8 . 4 1 3 7  
- . 2 8 2 7  
- . 0 0 7 4  
- . 0 3 9 4  
- 8 . 8 6 1 4  
- 8 . 5 8 5 6
- 8 . 7 5 1
* * * * * * ,
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E N E P G I A  S D r  E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O









E ( L = 0 )
- 5 . 71 , 79  
- 4 . 1 3 5 4  
2 . 3 7 1 5  
-8 . 5 1 1 8
- 5 . 7 6 3 3  
- 3 . 8  343  
2 . 1 8 9 6  
- 7 . 4 0 8 0 - 7 , 8 6 8





E ( J z L - 1 / 2 I  
E f J = L  + 1 / 2 )
• 5 , 1 4 2 9
- . 8  38U 
- . 0 0 5 9  
- . 3 2 9 1  
•6 . 6 4 5 U  
5 . 6 5 7 7
■ 4 . 2 8 3 1  
- . 7 6 8 1  
- . 0 0 5  2 
- . 3 0 3 9  
- 5 , 6 6 4 2  
- 4 . 7 5 2 5
• 6 , 0 3 0
4 , 6 8 0





E ( J = L - l / 2 )  
E I J z L  + 1 / 2  »
- 2 . 3 7 6 0  
- . 2 0 7 6  
- . 0 0 3 5  
- ,  0 3 7 6  
■ 2 , 6 9 9 9  
■ 2 . 5 1 1 9
-1 . 8 1 7 9  
- . 1 8 4 3  
- . 0 0 2 3  
- . 0 3 2 9  
• 2 . 1 0 3 2  
- 1 , 9 3 8 7
-1.746




E ( L = 0 )
- . 6 7 3 1
- . 6 7 1 8
. 3 8 4 5
- . 9 6 0 4
- . 6 5 5 6
- . 5 7 5 7
. 3 2 8 3
- . 9 0 3 0 , 9 5 6





E ( J z L - 1 / 2  ) 
E(J=L .1/2 »
- . 3 1 2 1  
- . 0 8 8 0  
- . 0 0 0 6  
- . 0 3 4  3 
- . 4 6 9 3  
- ,  3 6 6 4
- ,  3 3 00  
- . 0 8  2 7 
- . 0 0 0 5  
- . 0 3 2 5  
- . 4 7 8 2  
- . 3 8 0 7
■.404




E ( L z o )
3 2 8 6 . 6 2 2 3  
1 9 1 9 . 3 5 1 9  
14 7 6 . 1 5 1 0  
3 7 2 9 . 8 2 3 2
3 3 0 1 . 8 9 9 8  
1 9 0 8 . 3 0 0 6  
1 529 . 4 8 2 6  
■3680.  71 78 - 3 7 1 6 , 8 7 4




E C L = 0 )
- 5 2 7 , 4 6 9 4  
- 2  71 . 4  004  
1 6 6 , 2 1 1 9  
- 5 3 2 . 6 5 7 9
- 5 6 2 . 0 4 9 1  
- 2 7 2 . 9 6 1 6  
1 7 2 . 0 0 6  2 
- 6 6 5 . 0 0 4  5 - 6 8 5 , 3 6 8
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E N E R G I A S  D i  E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O
Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL









F R  8 7  4
p
EO - 5 0 6 , 5 4 0 0
EM - 4 6 , 5 6 3 6
ED - 3 , 1 4 2 9
ESO - 2 7 . 3 1 0 5
E W = L - l / 2  ) - 6 1 0 , 8 6 7 5
E ( J z L + 1 / 2  I - 5 2 8 , 9 3 6 0
S
EO - 1 2 0 , 0 9 8 1
EM - 5 8 . 3 9 2 0
ED 3 4 , 1 4 1 4
E» L =OI - 1 4 4 . 3 4 8 7
P
EO - 1 0 9 . 2 0 3 3
EM - 1 2 . 1 5 1 9
ED - . 1 9 6 4
ESO - 5 . 2 8 2 4
E ( J = L - 1 / 2 I - 1 3 2 . 1 1 6 4
E ( J = L + l / 2 > - 1 1 6 . 2 6 9 2
0
EO - 8 6 . 8 8 1 0
EM - 3 . 3 7 9 7
ED - . 2 5 5 0
ESO - . 8 0 7 7
E l J = L - l / 2 ) - 9 2 , 9 3 8 8
E f J = L + l / 2 » - 8 8 , 9 0 0 3
S
EO - 3 0 , 7 5 1 6
EM - 1 4 , 7 7 1 5
ED 8 , 5 1 6 3
ETLzO» - 3 7 . 0 0 6 6
P
EO - 2 6 . 4 1 0 1
EM - 3 . 0 9 2 5
ED - . 0 2 4 7
ESO - 1 , 2 4 4 8
E ( J = L - 1 / 2 I - 3 2 . 0 1 6 9
E I J z L + 1 / 2 1 - 2 8 , 2 6 2 5
D
EO - 1 9 , 2 4 4 2
EM - . 8 5 7 7
ED - . 0 1 9 0
ESO - . 1 6 5 4
E ( J = L - l / 2 ) - 1 9 , 6 1 7 1
E I J Z L + 1 / 2 » - 1 5 . 7 9 0 1
• 5 4 1 , 7 8 4 5
- 4 6 . 0 2 3 8
- . 4 7 2 5
- 2 7 . 9 6 5 3
■ 6 4 4 . 2 1 1 4
■ 5 6 0 . 3 1 5 5
• 1 3 7 , 3 3 8 7
- 6 5 . 9 0 0 8
3 8 . 6 4 3 1
• 1 6 4 . 5 9 6 4
- 1 2 7 . 7 2 5 0
- 1 3 , 9 2 5 4
- . 1 0 6 0
- 6 , 1 9 6 6
• 1 5 4 , 1 4 9 6
■ 1 3 5 , 5 5 9 8
1 0 9 . 8 9 2 9
- 4 . 1 7 4 4
- . 0 7 1 3
- 1 . 0 1 5 4
1 1 7 . 1 8 4 8
1 1 2 . 1 0 7 8
- 3 2 . 3 2 9 4
- 1 7 . 3 7 4 9
9 . 9 8 2 3
- 3 9 . 7 2 2 0
■28 . 0 6 7 4
- 3 , 7 6 8  6 
- . 0 2 6 4  
- 1 . 5 3 3 1  
- 3 4 , 9 2 8 6  
- 3 0 . 3 2 9 3
■ 2 0 . 2 0 2 1
- 1 . 1 9 0 1
- . 0 1 5 9
- . 2 2 5 6
■ 2 2 . 0 8 4 9
■ 2 0 . 9 5 6 9
6 5 8 . 4 1 0
■ 5 5 2 . 7 0 0
- 1 7 1 , 0 5 7
• 1 5 9 . 1 0 7
1 3 4 . 6 9 0
1 1 5 . 3 1 0  
l i e . 3 0 0
- 4 2 . 3 9 7
■ 3 6 . 0 4 0
■ 2 9 . 7 8 0
■ 2 2 . 1 7 0
-2 1 . 2 2 0
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Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL  
ANAL IT I CO
POTENCIAL VALORES
AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES





E ( J z L - 1 / 2 J  
E I J Z L  * 1 / 2 )




E T L = 0 )
■ 8 , 1 6 1 7
- . 1 3 9 8
- . D u a o
- . 0 1 9 2
■ 8 . 3 8 6 3
■ 8 . 2 5 1 9
- 6 , 7 9 7 9
- 4 . 2 2 6 7
2 . 4 2 3 3
■ 8 . 6 0 1 3
■ 9 , 4 7 3 7  
-  . 3 ü6 7 
- . 0 0 7 9  
- . 0 4  29  
- 9 . 9 S 9 9  
- 9 . 6 5 9 6
- 6 . 3 5 5 6  
- 4 , 1 3 8 9  
2 . 3 6 2 8  
■ 8 . 1 3 1 7
9,855
- 8 . 6  04





E C J z L - 1 / 2 )  
E ( J z L  + 1 / 2 )





E f J z L - 1 / 2  } 
E l J z L + 1 / 2 )
■ 5 . 1 7 6 5  
- . 8 5 5 3  
- . 0 0 6 0  
- . 3 3 5 9  
■ 6 . 7 0 9 6  
-5 . 7 0 1 9
- 2 . 3 6 0 1
- . 2 1 0 4
- . 0 0 3 5
- . 0 3 8 2
■ 2 . 7 0 8 6
■ 2 . 5 1 7 6
■ 4 , 8 1 9 6  
- . 8 3 6 7  
- . 0 0 5  6 
- . 3 3 1 5  
■6 . 3249  
■ 5 . 3 3 0 4
- 2 . 2 3 8 0  
- . 2 1 ) 7  5 
- . 0 0 2  5 
- . 0 3 7 0  
■ 2 . 5 5 9 0  
2 . 3 7 4 0
6.690
5.150
- 2 . 1 3  3





- . 6 9 9 9  
- . 7 0 6 7  
. 4 0 4 4  
1 . 0 0 2 2
- . 8 5 1 4
- . 6 7 9 0
. 3 8 7 0
■ 1 . 1 4 3 4 -1.250





E I J z L - 1 / 2 1  
E I J z L  . 1 / 2  »
- . 3  28 0  
- . 0 9 4 6  
- . 0 0 0 6  
- . 0 3 6 9  
-  . 4 9 7 0  
- . 3 8 6 3
.4844 
. 1 0 6 6  
. 0 0 3 7  
. 0 4 2 0  
. 6 7 5 7  
.549 7
-.552




E I L = C 1
- . 1 1 2 6
- . 0 3 5 3
. 0 2 0 2
- . 1 2 7 7
. 1 3 9 ?  
. 0 6 0 0  
, 0 3 4  2 
. 1 6 5 0
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Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL POTENCIAL VALORES
A NA L I TI C O  AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
* * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * » * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * $ * * * * * * * * * * * * * * * * * * *




E ( L = 0 )
3 3 6 6 * 2 0 4 3
2 0 0 9 , 0 4 3 5
1 5 4 6 . 6 8 3 9
3 3 2 8 . 5 6 3 9
3 3 8 1 . 5 9 2 7
1 9 9 7 . 5 5 9 1
1 6 0 1 , 1 7 5 5
3 7 7 7 . 9 7 6 3 - 3 8 2  1 . 2 8 0




E ( L = 0 »
. 5 4 1 , 7 2 6 4
■ 2 8 4 , 6 6 2 6
1 7 4 , 3 4 2 7
■ 6 5 2 . 0 4 6 3
■ 5 7 7 . 3 9 3 3
. 2 8 6 , 3 8 6 9
1 7 8 , 1 8 0 2
■ 6 8 5 . 3 0 0 0 - 7 0 7 * 3 5 7





E I J z L - 1 / 2 )
E ( J = L + l / 2 »
- 5 2 0 , 6 0 7 6
- 4 8 , 8 8 4 9
- 3 . 4 5 6 5
- 2 8 . 6 5 5 3
■ 6 3 0 . 2 5 9 6
■ 5 4 4 . 2 9 3 7
• 5 5 6 . 8 5 2 3
- 4 8 . 2 6 8 0
- . 4 9 0 6
- 2 9 . 3 2 1 9
• 6 6 4 . 2 5 4 7
• 5 7 6 . 2 8 9 0
• 6 7 9 . 6 7 0





E ( L = O I
■ 1 2 3 , 7 4 9 5
- 6 1 . 3 4 9 7
3 5 . 8 5 9 8
■ 1 4 9 . 2 3 9 4
1 4 1 . 9 7 0 4
- 6 9 , 2 5 4 8
4 0 . 6 0 4 8
• 1 7 0 . 6 2 0 4 - 1 7 7 * 3 0 8





E I J z L - 1 / 2 1
E t J i L + 1 / 2 )
- 1 1 2 . 6 5 8 6
- 1 2 . 7 9 4 6
- . 2 0 5 7
- 5 . 5 5 6 8
■ 1 3 6 . 7 7 2 5
■ 1 2 0 . 1 0 2 1
1 3 2 , 1 9 9 4  
- 1 4  , 6 5 4 7  
- . 1 1 0 4  
- 6 . 5 1 7 2  
1 5 9 . 9 9 8 9  
• 1 4 0 , 4 4 7 3
1 6 5 . 1 0 0
1 3 9 . 4 3 0





E ( J = L - 1 / 2 I  
E ( J=L + 1 / 2 I
- 8 9 , 8 9 6 3
- 3 . 5 7 5 7
- . 2 6 7 3
- . 8 5 4 1
- 9 6 . 3 0 1 6
- 9 2 . 0 3 1 1
1 1 4 . 0 6 8 2
- 4 . 4 0 4 0
- . 0 7 4 4
- 1 . 0 7 0 7
■ 1 2 1 . 7 5 8 7
1 1 6 . 4 0 5 2
■ 1 1 9 , 4 3 0
■ 1 1 4 , 1 7 0




E ( L = 0 )
- 3 2 . 1 1 5 7  
- 1 5 . 4 8 9 1  
8 . 9 2 5 7  
- 3 8  . 6 7 9 1
- 3 3 . 9 6 2 4  
- 1 8 . 3 6 0 6  
1 0 . 5 4 5 1  
- 4 1 . 7 7 7 9 - 4  4 , 4  1 9
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Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL  
A NAL I TI CO
POTENCIAL VALORES
AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALES





E ( J z L - 1 / 2 I  
E ( J = L + l / 2 I
• 2 7 . 6 8 0 3  
- 3 . 2 4 7 7  
- . 0 2 5 6  
- 1 . 3 0 6 0  
• 3 3 . 5 6 5 6  
• 2 9 . 6 4 7 6
•29 . 6 0 8 0  
- 3 . 9 9 3 2  
- . 2 2 7 7  
- 1 . 6 2 2 8  
•36 . 8  745  
■ 3 2 . 2 0 6 1
• 3 8 . 9 0 0  
3 2 . 3 2 0





E ( J = L - l / 2 )  
E W z L  + 1 / 2 )





E I J z L - 1 / 2 )
E I J = L + l / 2 )





• 1 9 . 3 2 0 2
- . 9 0 3 5
- . 0 1 9 9
- . 1 7 4 1
■ 2 0 . 7 6 5 9
■ 1 9 . 8 9 5 4
- 8 . 9 3 4 5
- . 1 4 7 3
- . 0 0 8 4
- . 0 2 3 3
• 9 . 1 7 1 4
- 9 . 0 2 9 3
-7 , 4 4 7 5  
■ 4 . 5 2 7 8  
2 . 5 9 4 5  
-9 . 3 8 0 8
•21 . 5 6 2 1  
- 1 . 2 6 8 5  
- . 0 1 6 7  
- . 2 4 0 1  
■ 2 5 . 5 6 7 6  
■ 2 2 . 3 6 7 1
■ 1 0 . 5 6 5 7  
- . 3 3 2 0  
- . 3 0 8  5 
- ,  3 4 6 3  
■ 1 1 . 3 9 1 4  
■ 1 0 . 7 6 7 3
■ 6 . 9 6 4  1 
-4 , 4 5 9 7  
2 . 5 4 4 8  
■ 8 , 8 7 9 0
•2 3 . 3 9 0  
■ 2 2 . 1 7 0
- 1  r;, 9 9 4
• 9 . 3 4 0





E I J z L - 1 / 2 )  
E 1J=L + 1 / 2  )
-5 , 7 7 0 0  
- . 9 2 3 6  
- . 0 0 6 4  
- . 3 6 2 3  
■ 7 . 4 2 4 6  
■ 6 , 3 3 7 7
■ 5 . 3 7 2 2  
- , 9 o 9 l  
- . 0 0 6 0  
- . 3 5 9 7  
■7, 006 7 
5 . 9 2 7 6
7 , 3 5  0 
5 . 6 3 0





E ( J z L - 1 / 2  > 
E ( J r L  + 1 / 2  )
■ 2 . 8 5 0 9  
- . 2 3 3 7  
- . P U 3 8  
-,Ll4?4 
■3.2 156  
■3 .01136
• 2 . 6 7 4 7  
- ,  232 2  
- . 0 0 2  8 
- . 3 4 1 3  
■ 3 . P336  
■ 2 . 82 7 1
-  2 , 5 0 0





- . 8 7 0 9  
- ,  F 6 26  
, 4 9 3 4  
- 1 , 2 4 3 1
- 1 . 3 5 0 6  
- . 7 9 1 5  
. 4 5 0 9  
- 1 . 3 9 1 2 - 1 . 6 1 8
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Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL POTENCIAL VALORES
A NA L IT IC O AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
* * * * * $ * * * * * * * * # * * * * * * * * * # * * * * * * * * * * * * $ * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * *





E C J Z L - 1 / 2 T  
E ( J Z L + 1 / 2 . T
- . 4 4 0 1
- . 1 2 9 4
- . 0 0 0 9
- . 0 5 0 4
- . 6 7 1 2
- . 5 2 0 0
. 6 4 3 0  
. 1 3 2 1  
. 0 0 0 9  
. 0 5 1 9  
♦ 8 7 9 8  
. 7 2 4 1
, 6 9 9




E CL = 0»
.1 2 0 2  
• 0 4 0 0  
. 0 2 2 9  
. 1 3 7 3
- . 1 6 6 1
- . 0 8 8 1
* 0 5 0 2
- . 2 0 4 0
$ * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * » * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * # * * * # * * * * * * * * $ * * $ $ * * * * * *




e c l z o i
3 4 4 6 . 8 2 6 6  
2 1 0 1 . 8 3 9 6  
1 5 1 9 . 3 4 2 2  
3 9 2 9 . 3 2 4 0
3 4 6 2 . 2 1 8 1
• 2 0 8 9 . 9 0 9 1
1 6 7 5 . 1 8 4 3
• 3 8 7 6 . 9 4 2 9 - 3 9 2 5 . 4 5 1




E T L = 0 )
• 5 5 6 . 2 4 6 5
• 2 9 8 . 4 1 5 8
1 8 2 . 7 8 1 0
• 5 7 1 . 8 8 1 3
• 5 9 2 . 8 9 7 1
• 2 9 9 , 6 7 8 9
1 8 6 . 6 2 4 6
• 7 0 5 . 9 5 1 4 - 7 2 9 . 5 3 3





E T J z L - 1 / 2 )
E T J = L + 1 / 2 »
5 3 4 , 9 4 4 0  
- 5 1 , 2 9 9 7  
- 3 . 5 6 2 5  
- 3 0 . 0 6 1 1
■ 5 4 9 . 9 2 8 4
■ 5 5 9 . 7 4 5 1
■ 5 7 2 . 0 6 9 4
- 5 0 , 5 9 7 1
- . 5 0 9 1
- 3 0 . 7 2 9 8
■ 6 8 4 . 6 3 5 2
5 9 2 . 4 4 5 8
• 7 0 1 . 6 9 0  
■58 3 . 5 8 0




e t l z o i
- 1 2 7 . 4 9 4 1
- 6 4 , 4 4 1 4
3 7 . 6 3 8 7
• 1 5 4 . 2 9 6 8
■ 1 4 6 , 6 3 3 6
- 7 2 . 7 3 1 6
4 2 , 6 2 9 1
■ 1 7 6 . 7 3 6 1 - 1 8 3 . 9 2 6





E l J Z L - 1 / 2 1  
E I J z L  + 1 / 2  )
- 1 1 5 . 2 0 8 0
" 1 3 , 4 6 5 8
- . 2 1 5 2
- 5 . 8 4 3 1
- 1 4 1 , 5 7 5 2
- 1 2 4 . 0 4 5 9
■ 1 3 6 , 6 9 9 2  
- 1 5 , 4 1 1 0  
- , 1 1 5 ü  
- 6 , 8 4 9 1  
■ 1 6 5 , 9 2 3 4  
■ 1 4 5 , 3 7 6 1
■17 1 , 2 0 0
■14 3 , 7 3 1 1
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Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL
ANAL IT I CO
POTENCIAL
AUTOCONSISTENTE
V A L O R E S
E X P E R T  M E N T A L E S





E I J z L - 1 / 2 »  
E I J z L + 1 / 2 )




E I L z O)
■ 9 3 * 0 0 8 3  
“ 3 . 7 8 1 5  
- . 2 7 9 9  
- . 9 0 2 7  
■99 . 7 7 7 8  
■ 9 5 . 2 6 4 3
■ 3 3 . 5 3 2 0  
■ 1 6 . 2 2 7 6  
9 . 3 4 8 1  
4 0 , 4 1 1 5
■ 1 1 8 , 2 6 4 1  
- 4 , fc t t 2 2  
- . 0 7 7 7  
- 1 . 1 2 8 1  
■126 . 3 6 8 3  
■120.  727 8
- 3 5 , 5 7 9 9  
- 1 9 , 3 8 8 6  
1 1 , 1 3 1 8  
- 4  3 . 8  36 7
■12 3 , 9 1 0  
■118,36(1
- 4  6 , 6 6 1





E I J z L - 1 / 2 )  
E W z L + 1 / 2 )
■ 2 9 . 0 0 2 1  
- 3 . 4 U 8  3 
- . 0 2 6 6  
- 1 . 3 6 9 2  
■35,  1754  
• 3 1 . 0 6 7 8
■ 3 1 , 1 3 1 3  
- 4 , 2 2 7 9  
- ,  (3290 
- 1 , 7 1 6 4  
■38 , 8 2 1 0  
■ 3 3 , 6 7 1 8
■3 9 , 7 1  J 
•3 2 . 7 2 0





E I J z L - 1 / 2 )
E l J r L + 1 / 2 )
■ 2 0 , 4 4 6 2  
- . 9 5 0 9  
- . 0 2 0 9  
-  . 1 8 3 1  
■ 2 1 . 9 6 7 3  
■ 2 1 . 0 5 1 8
• 2 2 , 9 0 3 7
- 1 , 3 5 0 7
- . 3 1 7 6
- , 2 5 5 3
■ 2 5 , 0 3 7 9
2 3 , 7 6 1 4
■2 4 , 8  2 0 
■2 3 , 4 9 0





E <J = L - 1 / 2 )  
E I J r L  + 1 / 2  )
- 9  , 7  ç 17 
- . 1 5 5 0  
-  , 0 0 8 9  
- . 0 2 1 4  
1 0 . 0 0 1 2  
- 9 , 8 5 1 4
■11 . 6 3 8 9  
- . 3 5 8 6  
- ,  009 0 
- . 0 5 0 0  
■ 1 2 . 2 0 6 5  
1 1 , 8 5 6 5
- 1  1 , 7 2 9




E ( L= 0 1
- 9  . 1 4 9 4  
- 4  , 8  394 
2 , 7 7 2 2  
1 0 , 2 1 6 6
- 7 , 5 3 2 5  
- 4  . 7 9 9 3
2 . 7 3 7 4
- 9 , 5 9 4 " - 1 C . ü O l





E I J z L - 1 / 2 )  
E ( JZL + 1 / 2  »
- 6 . 4 l 6 l  
- . 9 9 4 6  
- , P 0 6  7 
- . 3 8 9 5  
- 8 . 1 9 6 4  
- 7 . 0 2 7 9
- 5 , 8 8 4  3 
- . 9 8 6  1 
- . 0 0 6 4  
- ,  369 6  
- 7 , 6 5 6 0  
- 6 , 4 6 7 2
-  7 , 9 0 0  
- 6 , 1 4 0
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Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL
ANAL I TI CO
POTENCIAL
AUTOCONSISTENTE
V A L O R E S
E X P E R I M E N T A L
AC 89 5 0





E l  J z L - 1 / 2 )  




E I L = 0 )
3 . 3 7 5 6
- . 2 5 8 0
- . 0 0 4 2
- . 0 4 6 8
■ 3 . 7 7 8 2
3 . 5 4 4 2
■ 1 . 0 8 3 5
1 . 0 3 4 9
. 5 9 1 7
1 . 5 2 6 7
■ 3 . 0 7 0 9
- . 2 5 8 6
- . 0 0 3 0
- . 0 4 5 9
3 . 4 7 0 2
■ 3 . 2 4 0 7
■ 1 . 1 9 5 6
- . 9 0 9 0
. 5 1 7 5
• 1 . 5 8 7 1
- 2 . 9 4 0





E I J = L - 1 / 2 I
E I J z L + l / 2 »
- . 5 9 3 2
- . 1 6 9 1
-.0011
- . 0 6 5 7
- . 8 9 4 8
- . 6 9 7 7
- . 7 5 0 6
- . 1 5 7 2
- . 0 0 1 0
- . 0 6 1 7
• 1 . 0 3 2 2
- . 8 4 7 1





E I J = L - l / 2 >
E l j z L + 1 / 2 1
. 0 6 6 9
. 0 0 3 1
.0000
. 0 0 0 5
. 0 7 1 5
. 0 6 9 0
. 1 7 3 1
. 0 1 8 6
.0 0 0 2
. 0 0 3 3
. 2 0 1 8
. 1 8 5 3




E I L = 0 )
. 1 2 9 8
. 0 4 8 5
. 0 2 7 7
. 1 5 0 6
. 1 7 8 1
. 1 0 2 7
. 0 5 8 5
. 2 2 2 3





352 8 , 4 9 9 0  
2 1 9 7 . 8 2 8 6  
1 5 9 4 . 9 8 1 2  
4 3 3 1 . 3 4 6 4
■ 3 5 4 3 . 8 1 7 6
• 2 1 8 5 , 4 1 8 5
1 7 5 1 , 7 2 7 9
■ 3 9 7 7 . 5 0 8 2 - 4  0 3 1 , 9 3 9




E I L Z O Ï
- 5 7 0 , 9 6 6 4  
- 3 1 2 , 7 0 1 1  
1 9 1 , 5 4 8 3  
- 6 9 2 , 1 1 9 2
- 6 0 8 . 6 2 4 U  
- 3 1 3 , 7 5 2 0  
1 9 5 , 3 6 7 9  
- 7 2 7 , 0 0 8 1 - 7 5 2 , 7 6 9
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Y S E G J N  P O T E N C I A L  AU TO CO N S I  S T E NT  t
POTENCIAL
A NAL I TI CO
POTENCIAL
AUTOCONSISTENTE
V A L O R E S
E X P E R I M E N T A L E S





E I J Z L - 1 / 2 )  
E <J=L + 1 / 2 )
- 5 4 9 , 4 9 8 9  
- 5 3 , 8 1 1 8  
- 3 , 6 8 5 1  
- 3 1 , 5 2 2 5  
■ 5 7 0 , 0 4 0 8  
■575 , 4 7 3 3
■ 5 8 7 . 5 0 3 7  
- 5 3 , 0 0 9 7  
- . 5 2 8 2  
- 3 2 .  1882  
■ 7 0 5 . 4 1 8 0  
■6U8. 8 534
■72 4 , 1 0 0  
■59 9 , 4 0 0





■ 1 3 1 . 1 8 9 2
- 6 7 , 6 7 4 1
3 9 . 5 1 4 5
■ 1 5 9 , 3 4 8 8
■151.  3694  
- 7 6 , 3 4 5 9  
44 , 7374  
1 8 2 , 9 7 7 9 - 1 9 1 , 5 4 6





E W z L - 1 / 2 )  
E I J z L + 1 / 2 )
■ 1 1 9 , 7 1 3 0
- 1 4 , 1 7 3 2
- , 2 2 5 4
- 6 , 1 4 4 3
■ 1 4 6 . 4 0 0 2
- 1 2 7 . 9 6 7 3
■ 1 4 1 , 2 7 5 3  
- 1 6 , 1 9 7 6  
- . 1 1 9 7  
- 7 , 1 9 4 1  
■171 , 9 8 0 8  
■ 1 5 0 , 3 9 8 5
1 7 7 , 64U
14 8 , 8  nu





E I J z L - 1 / 2 )  
E I J z L  + l / 2  )
- 9 6 , 0 8 7 7  
- 4 . 0 0 0 6  
- . 3 1 8 0  
- . 9 5 4 3  
■ 1 0 3 . 2 6 9 2  
- 9 9 . 4 9 7 7
• 1 2 2 . 5 3 8 4  
- 4  , 8 9 0 3  
- , 0 8 1 0  
- 1 . 1 8 7 8  
1 3 1 . 0 7 3 1  
1 2 5 . 1 3 4 1
1 2 8 , 4  OU 
1 2 2 , 5 2 0




E (L = 0 )
■ 3 4 , 8 3 1 9  
■ 1 6 , 9 8 3 8  
9 , 7 8 0 3  
4 2 , 0 3 5 4
- 3 7 , 2 2 0 4  
- 2  0 , 4  6 30  
1 1 , 7 4 4 8  
- 4 5 , 9 3 8 6 - 4  8 , 9 0 5





E ( J z L - 1 / 2  ) 
E ( J z L  + 1 / 2 )
3 0 , 2 0 7 9  
- 3 , 5 7 2 6  
- , 0 2 7 9  
- 1 , 4 3 3 1  
36 . 6 7 4 6  
■ 3 2 . 3 7 5 3
- 3 2 . 6 7 7 0  
- 4  ,4  735 
- . 0 3 0 4  
- 1 , 8 1 4 2  
- 4  p , 8 09 3 
- 3 5  , 3 6 6 7
- 4  2 , 9 5  0 
- 3 5 , 6 0 0





E ( J = L - 1 / 2  ) 
EIJ=L .1/2 )
- 2 1 , 4 5 6 4
- . 9 9 9 3
- . 0 2 1 8
- . 1 9 2 2
- 2 3 , 0 5 4 1
- 2 2 , 0 9 3 1
- 2 4  , 2 6 8 0  
- 1 , 4 3 7 0  
- . 0 1 0  5 
- . 2 7 1 2  
- 2 6 , 5 3 7 1  
- 2 5 , 1 8 1 1
- 2 6 , 2 5 0
- 2 4 , 8 9 ( 1
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A N AL I T I C O
POTENCIAL VALORES
AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL





E l  J: 
E IJ :
L - 1 / 2 )
l + 1 / 2 )
1 0 . 4 4 7 1
- . 1 6 2 6
- . 0 0 9 4
- . 0 2 2 4
1 0 . 7 0 8 9
• 1 0 . 5 5 2 1
• 1 2 . 7 3 3 4  
— ,  36 6 6 
- . 0 0 9 6  
- . 0 5 3 8  
1 3 . 3 4 5 0  
• 1 2 . 9 6 8 4
1 2 . 6 5 0
1 2 . 3 2 0




E I L = 01
- 8 , 7 8 2 5  
- 5 , 1 3 6 1  
2 . 9 4 1 1  
1 0 . 9 7 7 5
- 8 . 1 D 0 1
- 5 . 1 5 5 9
2 . 9 3 9 5
1 0 . 3 1 6 5 - 1 0 . 6 6 3







L - 1 / 2 )
l + 1 / 2 )
■ 6 , 9 9 8 6  
■ 1 . 0 6 1 7  
- . 0 0 7 1  
- . 4 1 5 3  
■8 , 8 9 8 0  
■ 7 . 6 5 2 1
■ 6 . 3 9 5 5
■ 1 . 0 6 7 1
- . 0 0 6 9
- . 4 2 1 0
■ 8 . 3 1 1 5
■ 7 . 0 4 8 5
8 . 4 2 0
■ 6 . 6 9 0





E I J :  
E I J
L - 1 / 2 )
l + 1 / 2 )
■ 3 . 8 5 0 4  
- . 2 8 0 4  
- . 0 0 4  5 
- . 0 5 0 8  
■ 4 . 2 8 7 7  
■ 4 . 0 3 3 7
3 . 4 6 7 0
- . 2 8 6 6
- . 0 0 3 3
- . 0 5 0 7
■ 3 . 9 0 9 0
• 3 . 6 5 5 5
3 . 4 9 0  
3 . 2 4  0




E I L = 0 )
• 1 . 2 9 3 8  
■ 1 . 1 9 4 1  
• 6 8 2 3  
■ 1 . 8 0 5 6
1 . 3 3 1 1
■ 1 . 0 3 1 9
. 5 8 7 2
1 . 7 7 5 8 - 2 . 2 0 6





E I J :
E IJ ;
L - 1 / 2 )
l + 1 / 2 )
- . 7 5 3 8
- . 2 0 5 9
- . 0 0 1 3
- . 0 7 9 9
• 1 . 1 2 0 8
- . 8 8 1 1
- . 8 5 0 1
- . 1 8 3 2
- . 3 0 1 2
- . 0 7 1 8
■ 1 . 1 7 8 1
- . 9 6 2 7
1 . 8  0 0  
1 . 5 8 U





E I J :
E U :
L - 1 / 2 )
l + 1 / 2 )
- . 0 8 6 7  
- . 0 1 1 5  
- . 0 0 0 2  
- . D 0 2 U  
- . 1 0 4  4 
-  . 0 9 4 4
- . 2 0 2 7  
- . 0 2 4 6  
- . 0 0 0 3  
- . 0 0 4  3 
- . 2 4 0 5  
- . 2 1 9 0
- . 0 0  7
245
E N E R G I A S  D î  E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O
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E (L = 0 )
- . 1 4 0 4
- . 0 6 0 9
. 0 3 4 8
- . 1 6 6 5
- . 1 8 7 2
- . 1 1 5 3
. 0 6 5 6
- . 2 3 6 9




E T L = 0 )
3 5 0 9 , 8  1 6 8  
2 2 9 7 . 2 7 8 1  
1 7 6 6 . 1 6 3 7  
4 1 4 0 . 9 3 1 2
• 3 6 2 6 . 0 1 0 6
- 2 2 8 4 , 1 7 2 5
1 8 3 0 . 8 6 9 8
- 4 0 7 9 , 3 1 3 3 - 4 1 4  C , 4 12





- 5 8 6 . 1 3 3 9
- 3 2 7 , 0 1 6 4
2 0 0 . 3 3 5 7
- 7 1 2 , 8 1 4 6
■ 6 2 4 , 1 7 2 4  
■3^8 , 3268  
2 0 4 , 4 2 2 7  
■7ü8 , 0 7 8 5 - 7 7 6 , 0 4 "





E T J = L - 1 / 2 1  
E ( J=L + 1 / 2  )
• 5 6 4 , 2 9 1 6
- 5 6 . 2 8 4 6
- 3 * 8 2 7 0
- 3 2 . 9 6 8 4
• 5 9 0 , 3 4 0 0
■ 5 9 1 . 4 3 4 8
■602,  7694  
- 5 5 , 5 1 0 1  
- ,  54 76 
- 3  3 , 6 9 8 8  
■ 7 2 6 . 2 2 3 7  
■ 6 2 5 . 1 2 7 3
■74 6 , 9 5 0  
■ 6 1 5 , 2 8  0




E ( L = 0 )
■ 1 3 5 , 5 3 8 7  
- 7 1 , 2 1 1 1  
41 , 5 7 6 9  
■ 1 6 5 , 1 7 2 9
■155.  7 71 2  
- 8  0 , 0 9 1 0  
4 6 , 9 2 1 4  
1 8 6 , 9 4 0 8 - 1 9  7 , 3 4 4





E ( J z L - 1 / 2 I  
E ( J = L * l / 2 l
- 1 2 3 , 8 7 6 6  
- 1 4 , 9 3 5 5  
- , 2 3 4 1  
- 6 . 4 7 0 7  
■151 . 9 8 7 6  
1 3 2 . 5 7 5 5
1 4 5 . 5 1 1 4  
- 1 7 , o i S n  
- ,  1245  
- 7 , 5 5 2 4  
•1 77 . 755 7 
• 1 5 5 , 0 9 8 5
•18 3 , 8 9 0  
■ 1 5 3 , <4 8 0





E T J = L - 1 / 2  ) 
E(J=L + 1 / 2  T
- 9 9 , 9 0 5 3  
- 4 , 2 3 0 4  
- . 3 1 6 6  
- 1 . 0 0 8 1  
1 0 7 , 4 7 6 6  
1 0 2 , 4 3 6  1
• 1 2 6 , 4 7 6 4  
- 5 , 1 4 9 1  
- ,  08 4 5 
- 1 , 2 5 0 0  
■135 . 46 00  
■ 1 2 9 , 2 1 0 0
• 1 3  2 , 7 7 0
1 2  6 , 5 6 0
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Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL
A N AL I T I CO
POTENCIAL VALORES
AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTAL




E ( L = 0 )
•35 , 8 8 5 s  
1 8 , 0 8 0 7  
1 3 . 4 0 8 5  
4 3 , 5 5 7 7
“3 8 . 4 9 3 1
- 2 1 , 5 7 8 2
1 2 , 3 8 0 9
• 4 7 * 6 9 0 4 - 5 1 . 0 0 0





E C J = L - l / 2 »
E ( J = L * l / 2 »
• J l . l S z i
- 3 . 8 1 8 6
- . 0 2 9 6
- 1 . 5 2 9 6
3 8 . 0 5 9 5
3 3 . 4 7 0 7
- 3 3 . 8 5 5 2  
- 4 . 7 2 8 6  
- . 0 3 1 8  
- 1 . 9 1 5 8  
• 4 2 . 4 4 7 4  
■ 3 6 . 7 0 0 0
4 5 . 0 0 0
3 7 . 0 2 0





E l J = L - 1 / 2 1  
E I J = L  + l / 2 )
“2 2 . 1 6 5 2
- 1 . 0 7 9 8
- . 0 2 3 7-.20^0
■ 2 3 . 9 0 9 7
“2 2 . 8 7 4 7
2 5 . 2 6 3 2
- 1 . 5 2 7 0
- . 0 1 9 5
- . 2 8 7 8
- 2 7 . 6 7 3 1
“2 6 . 2 3 4 1
■ 2 7 . 3 2 0
■ 2 6 . 0 3 0





E I J z L - 1 / 2 )
E I J z L + l / 2 »
1 0 . 8 5 4 4  
- . 1 8 3 4  
- . 0 1 0 7  
- . 0 2 5 2  t 
1 1 . 1 4 9 3  
1 0 . 9 7 2 9
1 3 . 4 5 5 1
- . 4 1 6 2
- . 0 1 0 2
- . 0 5 7 8
■ 1 4 . 1 1 2 7
■ 1 3 . 7 0 8 1
■ 1 3 . 6 4 0
■ 1 3 . 2 3 0




E I L = 0 )
—8 , 7 9 6 4  
- 5 . 4 2 3 1  
3 . 1 0 4 0  
1 1 , 1 1 5 5
- 8 . 2 9 4 3  
- 5 , 5 0 7 7  
3 , 1 3 8 7  
1 0 . 6 6 3 3 - 1 1 , 3 9 8





E ( J = L - l / 2 )  
E I J z L + 1 / 2 )
• 6 , 9 7 0 2
■ 1 . 1 2 2 4
- . 0 0 7 5
- . 4 3 8 2
■ 8 . 9 7 6 5
■ 7 . 6 6 1 9
■ 6 , 5 3 7 8  
■ 1 . 1 4 5 0  
- , 0 0 7 3  
- . 4 5 1 1  
■8 . 5 9 2 3  
■ 7 . 2 3 9 U
- 0 . 1 9 9





E I J z L - 1 / 2  » 
E I J z L + 1 / 2 I
■ 3 . 7 5 0 8
- . 2 9 6 6
- . 0 0 4 7
- . 0 5 3 5
■ 4 , 2 1 2 6
■ 3 . 9 4 5 1
■ 3 , 5 1 1 5  
- , 3 1 J6 
- . 0 0 3 6  
- . 0 5 4 9  
■ 3 , 9 90 4  
■ 3 , 7 1 5 9
-  3 . 4 5 6
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E(  J z L - 1 / 2 )  
E I J = L + l / 2 )




e i l = o »
- , 3 1 9 0
- . 0 3 8 2
- , 0 D 1 2
- , 0 0 4 6
- . 3 7 6 8
- . 3 4 4 6
- 1 . 1 8 6 9
■ 1 . 1 8 3 0
. 6 7 5 7
1 . 6 9 4 2
- ,  2 66 3  
- . 0 3 7 1  
- ,  3008  
- . 0 0 4  5 
- . 3 2 2 2  
- . 2 9 0 7
I.2861 
• 1 . 0 4 8 8  
. 5 9 6 5  
1 . 7  38 4





E I J z L - 1 / 2  i 
E l J z L + 1 / 2 I
- . 6 5 9 0
- . 1 9 7 3
- . 0 0 1 3
- . 0 7 6 4
■ 1 . 0 1 0 4
- . 7 8 1 2
- . 8 0 5 7
- . 1 8 2 5
- . 0 0 1 1
- . 0 7 1 4
■ 1 . 1 3 2 1
- . 9 1 7 9





E I J z L - 1 / 2 )  
E I J z L  + 1 / 2  I
- . 0 6 9  0 
- . 0 0 4  4 
-.0001  
- . 0 0 0 8  
- . 0 7 5 9  
- . 0 7 1 9
, 1 7 8 9
. 0 2 1 6
. 00 02
, 0 0 3 8
, 2 1 2 1
. 1 9 3 1




E I L = 0 1
- . 1 3 4 2
- . 0 5 4 0
. 0 3 0 8
- . 1 5 7 4
. 1 8 3 7  
• . 1 1 2 5  
. 0 6 4  0 





E I L = 0 )
3 5 92  . 6 3 0 0  
2 3 9 9 . 3 2 2 6  
1 9 4 5 . 0 7 0 7  
4 2 4 6 . 8 8 1 9
■ 3 7 0 9 . 3 3 6 9  
■ 2 3 8 6 . 1 9 2 3  
1 9 1 2 . 4 3 6 1  
• 4 1 8 3 . 0 9 3 1 - 4 2 5 C . 9 0 8




E I L = 0 »
- 5  u2 . 0 3 6 7  
- 3 4  1 . 8 9 0 6  
2 0 9 . 1 9 8 7  
- 7 3 4  , 7 2 8 5
- 6 4 0 , 0 9 6 4  
- 3 4 3 . 3 9 7 4  
2 1 3 , 7 5 9 5  
- 7 6 9 , 7 3 4 3 - 8  o r , 0 5  6
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Y S E G J N  P O T E N C I A L  A Ü T O C O N S I S T E N T f
PDTENCIAL POTENCIAL . VALORES
A S A L I T I C O  AUTOCONSISTENTE EXPERIMENTALE
t * * 4 * * * * * * * * *  * * * * * * * * * *  * * * * * * * * * * * * * * ^ * * * ^ * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * *  * * * * * * *






E ( J :
L - 1 / 2 1
L * 1 / 2 »
5 7 9 . 8 1 6 9  
- 5 8 . 8 9 3 3  
- 3 . 9 9 1 6  
- 3 9  . 9 6 9 9  
■711 . 5 8 2 6  
■ 6 0 8 . 1 8 9 9
• 6 1 8 . 9 0 6 8
- 5 8 . 0 9 6 1
- . 5 6 7 5
- 3 5 . 2 6 1 2
• 7 9 7 . 5 9 2 8
■ 6 9 1 . 8 0 9 2
• 7 7 C . 2 7 0  
63  1 . 2 8 0




E( L = 01
- 1 9 0 . 5 1 2 9
- 7 9 . 8 6 9 7
9 3 , 7 0 9 6
■ 1 7 1 , 6 7 3 0
■ 1 6 0 * 9 1 5 2
- 8 3 . 9 7 5 0
9 9 . 1 8 6 1
• 1 9 5 . 2 0 9 1 - 2 0 9 . 0 0 9






E ( J :
L - 1 / 2 )
L * l / 2 1
- 1 2 8 . 6 6 2 9  
- 1 5 . 7 2 9 6  
- . 2 9 3 9  
- 6 . 8  0 8 6  
■ 1 5 8 . 2 9 8 6  
- 1 3 7 . 8 2 2 8
1 9 9 . 9 9 6 0
- 1 7 . 8 6 2 3
- . 1 2 9 9
- 7 . 9 2 3 6
1 8 3 . 8 3 9 9
1 6 0 . 0 6 9 1
• 1 9 0 . 5 0 9
• 1 5 8 . 2 6 0






E I J ;
L - 1 / 2 1
L * l / 2 l
• 1 0 9 . 3 3 9 3
- 9 . 9 6 8 2
- . 3 2 9 9
- 1 . 0 8 3 8
1 1 2 . 3 2 8 8
■ 1 0 7 . 0 0 9 8
1 3 0 . 6 5 6 5
- 5 . 9 1 7 7
- . 0 8 8 0
- 1 . 3 1 9 6
■ 1 9 0 . 1 0 6 0
1 3 3 . 5 3 3 0
1 3 7 . 0 8 0
1 3 0 . 6 1 0




E( L = 01
- 3 7 . 5 0 2 2
- 1 9 . 2 5 9 7
1 1 . 0 8 3 5
- 9 5 . 6 7 8 9
• 3 9 . 9 5 7 8
■ 2 2 , 7 9 1 8
1 3 . 0 9 9 3
• 9 9 . 6 5 5 3 - 5 3 . 0 2 3






E f J :
L - 1 / 2 *
L * l / 2 *
• 3 2 . 6 5 7 7
- 9 . 0 8 9 6
- . 0 3 1 9
- 1 . 6 3 3 8
• 9 0 . 0 9 1 5
• 3 5 . 1 9 0 1
• 3 5 . 2 2 9 9  
- 9 . 9 9 5 8  
- . 0 3 3 2  
- 2 . 0 2 1 9  
•99 . 2 9 7 2  
• 3 8 . 2 3 1 5
- 9 6 . 8 1 0
- 3 8 . 9 3 0






E ( J ;
L - 1 / 2 *
L * l / 2 *
• 2 3 . 9 7 1 1
- 1 . 1 6 8 3
- . 0 2 5 2
- . 2 2 3 2
2 5 . 3 3 9 2
• 2 9 . 2 1 8 2
■26 . 9 9 9 2  
- 1 . 6 2 1 9  
- . 0 2 0 5  
- . 3 0 5 2  
• 2 9 . 0 0 6  7 
• 2 7 . 9 8 0 7
- 2  8 . 6 8  0 
- 2 7 . 1 9 U
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ANAL IT I CO
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E X P E R I M E N T A L E S





E ( J: 
E (J:
L - 1 / 2 » 
L * l / 2 I
1 1 . 8 1 7 1
- . 2 0 7 2
- . n i l s
- . 0 2 8 9
1 2 . 1 9 9 7
1 1 . 9 5 0 9
• 1 9 . 3 6 7 2
- . 9 9 7 2
- . 0 1 0 9
- . 0 6 2 1
■ 1 5 . 3 7 3 7
• 1 9 , 6 3 9 0
1 9 , 9 1 0  
1 9 . 0 1 0




ETL = D »
- 9 , 1 9 3 8  
- 5 . 8 0 9 3  
3 . 3 2 3 9  
1 1 . 6 7 9 7
- 8 . 6 5 6 2  
- 5  . 8 8  23  
3 . 3 5 0 8  
1 1 . 1 6 7 7 - 1 1 . 9 1 9







l - 1 / 2 »
L * 1 / 2  »
• 7 . 3 1 0 3  
•1 . 2 0 8 1  
- . 0 0 8 0  
- . 9 7 0 8  
• 9 . 9 6 8 0  
• 9 . 0 5 5 6
■ 6 . 8 9 6 0
• 1 . 2 2 9 2
- . 0 0 7 8
- . 9 8 3 6
• 9 . 0 5 3 2
■ 7 . 5 9 9 9
■9 .5 6 0
■7.17,1





E ( J: 
E < J
l - 1 / 2 )
L + 1 / 2 )
3 . 9 8 0 8  
- . 3 2 3 5  
- . 0 0 5 1  
- . 0 5 8 1  
• 9 . 9 8 3 7  
• 9 , 1 9 3 2
- 3 . 7 1 5 6
- . 3 3 8 1
- . 0 0 3 8
- . 0 5 9 6
■ 9 . 2 3 6 3
• 3 . 9 3 3 3
3 , 8 6 0
3.53(1






E I J :
l - 1 / 2 )
L * l / 2 )
- . 3 9 2 6  
- , 0 9 9 5  
- . 0 0 1 3  
- . 0 0 5 3  
- . 9 5 9 6  
- . 9 2 2 5
- . 3 0 9 1  
- . 0 9 3 9  
- . 0 0 0 9  
- . 0 0 5  3 
- . 3 7 9 6  
- . 3 3 7 5




E (L = 0 )
1 . 2 2 9 2  
1 . 2 6 2 5  
. 7 2 0 8  
■1 . 7 6 5 9
■1 , 3 23 6  
■ 1 . 1 1 5 9  
. 6399
•1 , 6 0 5 1 - 2 . 6 1 1





E ( J: 
E ( J:
L - 1 / 2 ) 
L * 1 / 2 )
- . 6  78 3 
- . 2 1 1 5  
- . 0 0 1 9  
- ,  0 817  
•1 . 0 5 9 6  
- . 8 0 9 5
- . 8 2 7 5
-  . 1 9 i4« 
- . 0 0 1 2  
- . 0 7 5 9  
• 1 . 1 7 9 9  
- . 9 9 7 2
1 . 5 8 U  
1 . 2 1  <1
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Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL








E W  = L - 1 / 2 I  
E ( J= L * 1 / 2  I
. 0 6 8 1  
. 0 0 9  3 
.0 0 0 1  
• 0 0 08  
. 0 7 9 9  
. 0 7 0 9
. 1 8 0 1
. 0 2 2 8
. 0 0 0 3
. 0 0 9 0
. 2 1 5 2
. 1 9 5 2
- . 1 9 7




E I L = 0 »
. 1 3 5 9
. 0 5 5 5
. 0 3 1 7
. 1 5 9 2
. 1 6 6 1  
. 1 1 7 2  
.  0 6 6 6  
. 2 3 6 7




E TL = OT
3 7 7 5 . 9 5 2 3  
2 5 0 9 . 7 8 8 9  
1 9 2 6 . 3 9 8 2  
9 3 5 9 . 3 9 3 0
• 3 7 9 3 . 9 2 3 0
• 2 9 9 1 . 6 3 6 2
1 9 9 6 . 9 2 7 8
■ 9 2 8 8 . 1 3 1 9 - 9 3 6 3 . 6 9 9




E ( L = 0 )
- 6 1 7 . 9 9 8 2
■ 3 5 7 . 2 9 0 0
2 1 8 . 6 9 8 9
- 7 5 6 . 1 3 9 3
■ 6 5 6 . 0 3 3 6  
• 358 . 9 9 2 9  
2 2 3 . 9 9 3 7  
• 7 9 1 . 5 8 2 3 - 8 2 9 . 3 7 0





E ( J = L - l / 2 )  
E I J = L * l / 2 »





- 5 9 9 . 9 3 8 7
- 6 1 . 5 1 0 3
- 9 . 1 3 9 8
- 3 6 . 0 2 2 1
■ 7 3 2 . 6 2 8 0
■ 6 2 9 . 5 6 1 7
■199 .79i$4  
- 7 8 . 6 9 8 9  
9 5 . 9 3 9 9  
• 1 7 7 . 5 0 2 9
• 6 3 9 . 0 6 5 6  
- 6 0 . 7 7 2 5  
- . 5 8 7 9  
- 3 6 . 8 7 7 7  
• 7 6 9 . 1 8 1 9  
■658 . 5 9 8 3
•169 , 9 2 9 9  
- 8 7 , 9 9 7 7
5 1 , 5 3 1 0  
2 0 1 . 3 9 6 1
• 7 9 9 . 1 8 0  
■69 7 . 9 3 0
- 2 1 C . 3 9 9





E « J = L - l / 2 )
E I J = L * l / 2 )
■ 1 3 2 . 7 1 3 8
- 1 6 . 5 5 9 7
- . 2 5 3 7
- 7 . 1 6 3 1
• 1 6 3 . 8 9 8 9
• 1 9 2 . 3 5 9 1
• 1 5 9 . 3 9 7 1  
- 1 8  . 7 9 1 8  
- . 1 3 9 5  
- 8 , 3 0 8 6  
• 1 8 9 , 8 9 0 6  
•169 ,  9 198
- 1 9 7 . 3 0 9  
- 1 6  3 , 0 7  0
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Y S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL
ANAL IT I CO
POTENCIAL
AUTOCONSISTENTE
V A L O R E S
E X P E R T  M E N T A L E S





E I J = L - l / 2  ) 
E I J = L * l / 2  )
■lOB . 0 5 1 8  
- 9 . 7 2 1 5  
- . 3 9 3 5  
- 1 . 1 2 3 1 1  
• 1 1 6 . 9 8 5 8  
• 1 1 0 . 8 7 0 8
1 3 9 . 6 9 6 9  
- 5  . 6 9 6 3  
- . 0 9 1 7  
- 1 . 3 8 1 5  
1 9 9 . 6 2 9 "  
1 3 7 . 7 2 1 9
19 1.  5 6 U 
1 3 9 .  72(1




E ( L = 0 )





E ( J = L - l / 2 )  
E ( J = L * l / 2 »
•38 . 3 9 1 3  
• 2 0 . 9 1 2 5  
1 1 . 7 9 2 7  
• 9 7 . 0 6 1 1
• 3 3 . 9 9 0 5  
- 9 . 3 9 9 2  
- . 0 3 3 1  
- 1 . 7 3 5 0  
■ 9 1 . 2 8 7 8  
• 3 6 . 0 8 2 8
- 9 1 . 2 5 1 9
- 2 3 . 9 5 0 8
1 3 . 7 3 3 6
- 5 1 . 9 6 9 2
■ 3 6 . 9 2 3 9  
- 5 . 2 7 3 6  
- . 0 3 9  7 
- 2 .  132 3 
• 9 5 .  9 9 6 3  
• 3 9 . 5 9 9 9
- 5  5 . 1 9 U
-9 8 .U9U  
- 3 9 . 9 0 0





E I J r L - 1 / 2 )  
E I J r L * l / 2 »
• 2 9 . 0 9 9 6  
- 1 . 2 5 3 5  
- . 0 2 6 8  
- . 2 3 8 7  
• 2 6 . 0 9 1 0  
• 2 9 . 8 9 7 5
• 2 7 . 9 6 3 9  
- 1 . 7 1 9 9  
- . 0 2 1 6  
- . 3 2 3  3 
■30.  1797  
■ 2 8 . 5 5 8 2
■3 C .U9 0  
■28."211





E ( J = L - l / 2 ) 
E ( J=L * 1 / 2  »
1 2 . 0 7 9 9
- . 2 2 9 6
- . 0 1 3 9
- . 0 3 1 9
1 2 . 9 9 3 5
1 2 . 2 2 3 7
• 1 5 . 1 0 6 9  
- , M79fc  
- . 0 1 1 5  
- . 0 6 6 5  
■ 1 5 . 5 ( 3 5  
■15.  3 9 8 0
■1 6.2511 
■19 .8 5! )




E ( L = 0 )
- 9  . 1 1 2 2  
- 6 . 0 8 9 2  
3 . 9 7 9 2  
1 1 . 7 1 7 2
- 8 . 8 3 9 6  
- 6 . 2 6 2 9  
3 . 5 6 6 2  
1 1 . 5 3 1 3 - 1 2 . 9 3 1





E ( J = L - 1 / 2  » 
E W = L * l / 2  »
- 7 . 1 9 1 5  
- 1 . 2 6 5 5  
- . 0 0 9  3 
- . 9 9 2 3  
- 9 . 9 9 9 9  
- 7 . 9 7 3 0
- 6 . 9 7 2 9  
- 1 . 3 1 3 8  
- . 0 0 8  2 
- . 5 1 6 2  
- 9 . 7 2 7 3  
- 7 . 7 7 8 7
■ 1 C .  9 OU
-  7 .  5  7 U
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V S E G J N  P O T E N C I A L  A U T O C O N S I S T E N T E
POTENCIAL
AN AL I TI C O
POTENCIAL
AUTOCONSISTENTE
V A L O R E S
E X P E R I M E N T A L E S





E T J = L - I / 2 I  
E I J = L * i / 2 l
• 3 . 8 0 2 5  
- . 3 3 7 8  
- . 0 0 5  2 
- . 0 6 0 4  
9 . 3 2 6 7  
• 9 . 0 2 9 7
■ 3 . 7 9 5 0
- . 3 6 9 5
- . 0 0 9 1
- . 0 6 9 1
9 . 3 0 5 9
• 3 . 9 8 5 9
- 9 , 0 7 0
- 3 . 7 1 0





E f J = L - l / 2 »  
E I J = L * l / 2  »
- . 1 8 6 6
- . 0 9 3 9
- . 0 0 1 3
- . 0 0 5 2
- . 2 5 2 1
- . 2 1 5 7
- . 2 2 1 8
- . 0 9 5 7
- . 0 0 0 9
- . 0 0 5 5
- . 2 9 0 9
- . 2 5 1 9





• 1 . 0 9 8 0  
1 . 2 2 3 8  
. 6 9 8 9  
■1 . 6 2 3 9
• 1 . 2 6 3 9
• 1 . 1 3 0 3
. 6 9 2 3
• 1 . 7 5 1 9





E t J = L - l / 2 )  
E ( J = L * 1 / 2 J
. 5 7 2 8
. 1 9 5 7
.0 0 1 2
. 0 7 5 5
, 9 2 0 7
. 6 9 9 2
- . 7 6 9 7
- . 1 9 2 3
-.0012
- . 0 7 5 0
■ 1 . 1 1 3 2
- . 8 8 8 2




E ( L = 0 I
. 1 2 9 9
. 0 5 0 3
. 0 2 8 7
. 1 5 1 5
- . 1 8 0 1
- . 1 1 1 2
. 0 6 3 2
- . 2 2 8 1




E I L = 0 l
3 3 6 0 , 9 9 2 7
2 6 1 3 . 6 9 6 9
2 3 1 0 . 6 2 2 9
9 9 6 3 . 5 1 7 2
■ 3 8 7 8 . 6 2 9 7  
• 2 6 0 0 . 6 9 5 ( 1  
2 0 8 9 . 5 1 2 2  
• 9 3 9 9  . 7 5 7 9 - 9 9 7 9 ,  1 9 2




E ( L = 0 )
- 6 3 3 , 5 9 7 8  
- 3 7 3 . 1 2 8 6  
229 . 3 6 1 6  
- 7 7 8  . 3 6 9 8
- 6 7 2 , 3 3 8 7  
- 3 7 5 . 1 ) 9 3  
2 3 3 . 9 8 5 9  
- 8  1 3 , 9 7 2 6 - 8 9  9 , 9 9  7
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POTENCIAL
ANAL IT I CO
POTENCIAL  
A UTOCONSISTENTE
V A L O R E S
E X P E R I P E N T  A L E S





E W = L - 1 / 2 I
E ( J = L * l / 2 )
-S 1 0 . 6 6 6 9  
- 6 9  . 2 5 0 2  
- 9 . 3 0 7 1  
- 3 7 . 6 2 3 9  
7 5 9 . 9 7 1 0  
■S9I . 6 0 0 8
6 5 0 . 0 9 7 6  
- 6 3 . 5  3 6 5  
- . 6 0 8 7  
- 3 8  . 5 9 6 5  
-791 . 335 9  
• 6 7 5 . 6 9 6 9
■8 1 8 . 7 0 0  
66 3 , 9 0 0




E ( L = 0 )
-1 9 9 . 6 3 7 2  
- 8 2 . 6 2 2 9  
9 9 . 2 2 6 9  
-189 . 0 3 3 2
■ 1 6 9 . 6 8 3 2
- 9 2 . 1 6 9 7
5 3 . 9 6 9 1
2 0 7 . 8  608 -218.153





E f J = L - l / 2 1 
E ( J = L * l / 2  >
• 1 3 7 . 9 1 7 5
- 1 7 . 9 0 3 3
- . 2 6 3 5
- 7 . 5 2 5 9
1 7 0 . 1 3 6 1
• 1 9 7 . 5 5 8 9
■ 1 5 8 . 9 3 6 8  
- 1 * ^ . 6 5 3 3  
- . 1 3 9  7 
- e . 7 0 7 6  
•196 , 1 9 5 0  
■ 1 7 0 . 0 2 2 2
■ 2 0 3 . 9 2 0  
•16 7 . 7 0 0





E I J = L - 1 / 2 1  
E IJ = L * 1 / 2 1
■ 1 1 2 . 9 0 0 2  
- 9  . 9 7 8 5  
- . 3 5 7 9  
- 1  . 1 8 3 0  
•121 . 2 8 5 1  
• 1 1 5 . 3 7 0 1
•138 . 9 7 8 0  
- 5 . 9 8 6 2  
- . 0 9 5 9  
- 1 . 9 5 1 1  
1 9 9 . 9  129  
• 1 9 2 .  1579
19 6 . 1 2 0
■13 8 . 9 5  >J




E I L = 0 *
- 3 9  . 8 9 7 3  
- 2 1 . 6 6 2 0  
1 2 . 9 5 5 0  
- 9 9 . 1 0 9 3
- 9 2 . 7 3 2 3  
- 2 5 . 2 1 0 7  
1 9 . 9 5 1 6  
- 5 3 . 9 9 1 9 7 . 2 8 6






E ( J = L * 1 / 2 )
- 3 9 . 8 3 7 0  
- 9 . 6 2 5 9  
- . 3 3 5 0  
- 1 . 8 9 5 1  
- 9 3 . 1 8 8 1  
- 3 7 . 6 5 2 8
• 3 7 . 8 0 7 6
- 5 . 5 6 3 7
- . 3 3 6 3
- 2 . 2 9 7 5
■ 9 7 . 9 0 2 6
■ 9 1 . 1 6 0 1
- 5  1 . 6 3 0  
- 9  1 . 1 8  0





E ( J = L - l / 2 )  
E ( J=L * 1 / 2 )
- 2 5 . 2 2 6 5
- 1 . 3 9 7 7
- . 0 2 8 9
- . 2 5 5 9
- 2 7 . 3 7 0 3
- 2 6 . 0 9 0 8
- 2 8 . 6 6 2 5  
- 1 . 8 2 3 1  
- . 3 2 2 5  
- . 3 9 2 2  
- 3 1 . 5  39 7 
- 2 9 . 8 2 3 7
- 3  1 . 2 1 U
- 2  9 . 8  0 0
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E f J z L - l / Z )  
E f J = L * l / 2 )
1 2 . 9 9 5 1
- . 2 5 5 5
- . 0 1 9 6
- . 0 3 4 8
1 3 . 3 5 9 9
1 3 . 1 1 0 8
■ 1 6 . 0 2 7 0
- . 5 1 3 7
- . 0 1 2 2
- . 0 7 1 1
1 6 . 8 3 7 3
1 6 . 3 3 9 6
- 1 5 . 5 1 6




E t L = G )
- 9 , 9 3 7 6
- 6 . 9 7 5 9
3 . 7 0 0 6
1 2 . 2 1 2 9
- 9 . 1 7 6 6
- 6 , 6 6 5 6
3 . 7 9 3 9
■ 1 2 . 0 9 8 3 - 1 2 . 9 9 2





E f J = L - l / 2 »  
E f J = L * l / 2 )
■ 7 , 9 6 2 9
■ 1 . 3 5 1 8
- . 0 0 8 8
- . 5 2 9 9
• 9 . 8 7 3 3
• 8 . 2 9 8 6
• 7 . 2 6 1 6
• 1 . 9 0 9 9
- . 0 0 8 7
- . 5 5 1 1
• 9 . 7 7 6 9
• 8 . 1 2 3 6
1 C . 2 5 0  
- 7 . 7 9 0





E f J  = L - l / 2  > 
E f J = L * l / 2  I
■ 3 . 9 7 1 7
- . 3 6 9 5
- . 0 0 5 6
- . 0 6 4 9
• 9 . 5 3 6 5
• 9 . 2 1 2 0
• 3 . 9 3 1 0
- . 3 9 9 1
- . 0 0 9 9
- . 0 6 9 1
• 9 , 5 3 6 8
• 9 , 1 9 1 3
- 9 . 2 6 0
- 3 . 8 6 0





E f J = L - l / 2 )  
E f  J = L * 1 / 2 I
- . 2 1 6 1
- . 0 9 9 3
- . 0 0 1 9
- . 0 0 5 8
- . 2 9 0 0
- . 2 9 9 9
- . 2 5 2 5  
- . 0 5 2 9  
- . 0 0 1 0  
- . 0 0 6  3 
- . 3 3 1 1  
- . 2 8 7 0




E fL = 0 )
• 1.1121
1 . 2 8 7 0
. 7 3 3 9
1 . 6 6 5 2
• 1 . 2 9 2 3  
■1. 1939  
. 6 7 7 9  
• 1 . 8 0 7 8





E f J z L - 1 / 2 I  
E f J = L * l / 2  »
- . 5 7 9 6
- . 2 0 5 2
- . 0 0 1 3
- . 0 7 9 0
- . 9 3 9 1
- . 7 0 2 1
- . 7 8 9 3
- . 2 0 3 1
-.no 12
- . 3 7 9 1  
• 1 . 1 9 6 8  
- . 9  09 5
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E I L = 0 )
- . 1 3 0 9
- . 0 5 1 1
. 0 2 9 1
- . 1 5 2 9
- . 1 8 1 9
- . 1 1 5 2
. 0 8 5 9
- . 2 3 1 7





■ 3 9 9 5 . 0 1 9 1  
2 7 2 5 . 0 2 1 0  
2 0 9 7 . 1 7 0 3  
9 5 7 9  . 8 6 9 8
■ 3 9 6 4 . 7 6 1 1
• 2 7 1 3 . 0 8 1 7
2 1 7 9 , 6 1 9 3
■ 9 5 0 3 . 2 2 3 5 - 9 5 9 7 . 1 7 2





• 5 9 9 , 9 1 9 8  
• 3 8 9 . 5 0 5 0  
2 3 8 . 9 1 2 7  
•501 . 0 0 7 1
• 6 8 8 . 8 3 9 ?  
■391 , 779 2  
29 3 . 8  28 0 
• 8 3 6 . 7 8 0 5 - 8 7 9 , 1  2(1





E ( J = L - l / 2 » 
E ( J=L * 1 / 2  )
- 526 , 6 1 5 6  
- 6 7 . 0 7 5 0  
- 9  , 7 7 9 6  
- 3 9  . 2 6 3 2  
■776 . 9 9 6 6  
• 6 5 9 . 2 0 7 0
•666 . 308 1  
- 6 6 . 9 n 2 9  
- . 6 3 3 1  
- 9 0 . 2 7 7 7  
■ 8 1 3 . 8 9 6 0  
■ 6 9 3 . 0 6 2 9
■89 3 . 6 9 0  
• 6 8  r , 3811




E ( L = 0 )
■159 , 5 9 0 3  
- 8 6 . 7 1 1 7  
5 0 . 5 8 5 9  
• 1 9 0 . 7 1 6 6
■ 1 7 9 , 9 8 6 3  
- 9 6 , 9  78 7 
5 6 . 9 7 9 0  
■ 2 1 9 . 9 9 1 0 - 2 2 5 . 0 2 9





E ( J = L - l / 2  ) 
E ( J = L * l / 2 )
•142 . 1 8 2 3  
- 1 8 . 2 8 3 3  
- . 2 8 6 9  
- 7 . 8 9 9 2  
■1 7 6 . 5 5 0 9  
• 1 5 2 . 8 5 2 8
■ 1 6 3 . 5 7 8 8  
- 2 0 . 5 9 8 0  
- . 1 9 5 0  
- 9 . 1 2 0 8  
■ 2 0 2 . 5 6 3 9  
1 7 5 . 2 0 1 0
■ 2 0 9 . 95U  
■1 7 1 .6 CÜ





E ( J r L - l / 2 )  
E I J = L * l / 2  )
■1 1 6 . 8 1 1 6  
- 5 . 2 9 6 5  
- . 3 7 2 6  
- 1 . 2 9 5 6  
1 2 6 . 1 6 7 5  
1 19 . 9 3 9 5
1 9 3 . 3 1 5 7  
- 6 , 2 6  7 0 
- ,  0 99 2  
- 1 . 5 2 3 3  
1 5 9 . 2 7 1 8  
1 9 6 . 5 5 5 3
• 1 5 C. 9 6 U 
19 2 . 9 2 0
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E IL = 0 )
■ 4 1 , 9 1 5 7
■ 2 2 . 9 5 7 9
1 3 . 1 9 5 7
• 5 1 . 1 7 7 9
■ 9 9 . 2 2 9 9
- 2 6 . 5 2 0 3
1 5 . 1 9 7 7
• 5 5 . 5 9 7 0 - 5 9 . 9 5 6





E ( J = L - 1 / 2 I
E f J = L * l / 2 )
■ 3 6 , 2 9 ^ 3  
- 9 , 9 1 9 5  
- . 0 3 6 9  
- 1 . 9 5 9 6  
9 5 . 1 2 1 9  
■ 3 9 . 2 9 3 1
• 3 9 . 2 0 3 1
- 5 , 8 6 5 6
- . 0 3 7 8
- 2 . 3 6 7 2
• 9 9 . 8 9 0 9
• 9 2 . 7 3 9 3
5 1 . 9 1 8  
■ 9 1 . 7 7 0





E f J = L - l / 2 )  
E f J = L * l / 2 )





E ( J = L - 1 / 2 1  
E ( J = L * l / 2 )




E f L = 0 )





E I J = L - l / 2 >  
E f J = L * l / 2 )





E f J = L - l / 2  I 
E f J = L * l / 2 )
■ 2 6 . 9 2 2 5
- 1 . 9 9 6 3
- . 0 3 0 7
- . 2 7 3 8
■ 2 8 . 7 2 0 9
• 2 7 . 3 5 1 9
■ 1 3 . 8 3 3 0  
- . 2 8 3 1  
- . 0 1 5 6  
- . 0 3 8 5  
1 9 . 2 8 5 9  
1 9 . 0 1 6 9
- 9 . 7 6 2 7
- 6 . 8 8 0 9
3 . 9 3 0 5
1 2 . 7 1 2 6
- 7 , 7 3 9 1
- 1 . 9 9 1 7
- . 0 0 9 3
- . 5 5 8 8
1 0 . 3 0 2 7
- 8 . 6 2 6 3
- 9 , 1 9 1 0  
- . 3 9 2 6  
- . 0 0 5 9  
- . 0 6 9 6  
- 9 . 7 9 8 3  
- 4  , 4 u D3
• 2 9 , 8 7 2 3
- 1 . 9 3 0 7
- . 0 2 3 6
- . 3 6 1 9
■ 3 2 . 9 1 2 3
• 3 1 . 1 0 2 8
• 1 6 . 9 6 1 9
- . 5 9 9 5
- . 0 1 2 9
- . 0 7 6 0
• 1 7 . 8 2 7 8
• 1 7 . 2 9 5 8
- 9 . 5 1 3 6
- 7 . 0 8 3 2
9 . 0 3 0 1
• 1 2 . 5 6 6 7
- 7 . 5 9 5 9  
- 1 .  9 9 8 5  
- . 0 0 9 2  
- . 5 8 7 2  
■ 1 0 . 2 2 8 0  
- 8 . 9 6 6 9
- 9 . 1 1 3 2  
- . 9 2 9 9  
- . 0 0 9  7 
- . 0 7 9 3  
- 9  . 7 657  
- 9 . 3 9 9 Z
3 2 . 3 2 0
■ 3C.995
- 1 6 . 1 7 9
- 1 3 . 9 9 9
■1C .6 63  
-  8 .  08 9
- « . 2 5 6
- 3 . 7 8 7
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E ( J  = L - l / 2  ) 
E ( J = L * l / 2  )
- . 2 9 5 9  
- . 0 5 5 5  
- . 0 0 1 6  
- . 0 0 6 5  
- . 3 2 9 0  
- . 2 8 3 5
- . 2 8 2 3
- . 0 5 9 9
- . 0 0 1 2
- . 0 0 7 1
- . 1 7 1 3
- . 3 2 1 6




E TL = D»
1 . 1 2 5 1  
1 . 3 5 1 0  
, 7 7 0 1  
1 . 7 0 6 0
■ 1 . 3 1 8 9
■ 1 . 2 5 6 5
. 7 1 3 9
• 1 . 8 6 2 0





E f J = L - 1 / 2 I  
E f J  = L * l / 2  )
. 5 7 5 5
. 2 1 9 8
. 0 0 1 3
. 0 8 2 6
. 9 5 6 8
. 7 0 9 0
- . 7 9 7 7
- . 2 1 3 7
- . 0 0 1 3
- . 0 8 3 1
■ 1 . 1 7 8 9
- . 9 2 9 6




E f L = 0 »
. 1 3 0 9
. 0 5 2 0
. 0 2 9 6
, 1 5 3 3
- . 1 8 3 6
- . 1 1 9 2
. 0 6 7 6
- . 2 3 5 2





9 0 3 3  , 1 9 7 9  
2 9 4 2 . 9 6 2 0  
2 1 8 9 . 6 7 9 7  
9 6 8 6 . 9 3 5 2
■ « 0 5 2 . 0 4 1 1
■ 2 8 2 9 . 1 1 7 2
2 2 6 7 . 5 1 0 7
« 6 1 3 . 5 9 7 6 - 9  7 1 9 . 5 7  7




E f L = 0 »
- 5 6 5 . 8 6 6 3  
• «05 . 8 0 9  9 
2 9 9 . 0 1 8 0  
■ 8 2 3 . 6 5 3 2
• 7 0 5 . 7 2 9 7  
-9 08 . 9  7 05 
2 5 9 . 5 0 6 1  
■ 8 6 0 . 1 8 9 1 - 8 9 9 . 3 8 0





E fJ=L -l/2 ) 
E <J-L *1/2 )
- 5 9 2 . 3 5 7 2  
- 7 0 . 1 1 2 3  
-  9 ,  9 9 1 (1 
- 9 1 . 0 3 0 6  
■ 7 9 9 . 9 7 1 7  
■ 5 7 6 . 3 7 9 9
■ 6 8 2 . 9 1 2 7  
- 6 9 , 3 5 9 3  
- . 5 5 2 1  
- 9 2 . 7 6 2 3  
■837 . 0 9 7 7  
■ 7 i r . 860 8
- 8 7 9 . 3 9  0
- 6 9  6 . 0 9  5
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E I L = 0 »
- 158  . 8 7 4 9  
- 9 0 . 7 2 2 1  
5 2 . 9 1 2 2  
■ 1 9 6 . 6 8 9 8
1 7 9 . 5 6 2 6
■ 1 0 0 , 9 3 9 0
5 9 . 0 7 2 9
■ 2 2 1 . 9 2 8 7 - 2 3 1 . 2 0 6





E f J :
E f J:
L - 1 / 2 )
L + 1 / 2 )
• 1 9 6 . 2 6 6 6  
- 1 9 . 1 6 1 6  
- . 2 9 8 9  
- 8 . 2 7 2 7  
■ 1 8 2 . 2 7 2 5  
• 1 5 7 . 9 5 9 9
• 1 6 8 . 9 8 9 5
- 2 1 , 5 7 5 3
- . 1 5 0 5
- 9 . 5 9 8 2
2 0 9 , 3 1 1 7
■ 1 8 0 . 6 6 7 1
■ 2 1 6 . 7 5 6
• 1 7 6 . 3 8 0





E f J :
E f J:
L - 1 / 2 )
L + l / 2 )
- 1 2 0 . 9 5 5 7
- 5 . 5 1 9 1
- . 3 8 8 3
- 1 . 3 0 9 7
• 1 3 0 . 2 9 2 2
• 1 2 3 . 7 9 3 7
1 9 7 . 9 1 8 8
- 6 , 5 9 8 5
- . 1 0 3 2
- 1 . 5 9 8 1
1 5 9 . 9 1 9 8
■ 1 5 1 . 9 2 9 3
■ 1 5 5 . 9 2 9
• 1 9 6 . 0 1 1




E f L = 0 )
- 9 2 . 9 8 7 3
- 2 9 . 0 0 1 9
1 3 . 7 9 1 8
- 5 3 . 1 9 6 9
• 9 5 . 9 3 5 0  
• 2 7 . 8 8 2 7  
1 5 . 9 7 3 7  
• 5 7 . 8 9 9 0 - 6 C . 9 1 2





E f J :
E f J
L - 1 / 2 )
L + 1 / 2 )
■ 3 7 . 7 1 5 8
- 5 . 1 5 1 9
- . 0 3 8 3
- 2 . 0 5 0 2
9 7 . 0 0 5 9
■ 9 0 . 8 5 5 3
• 9 0 . 8 1 7 2
- 6 , 1 7 9 9
- . 0 3 9 5
- 2 . 9 9 1 7
■ 5 2 . 0 2 0 0
• 9 9 . 5 9 9 9
- 5 2 . 9 9 8
- 9 2 . 9 3 2





E f J :
E I J :
L - 1 / 2 )
L * l / 2 )
■ 2 7 . 6 8 0 9
- 1 . 5 1 8 8
- . 0 3 2 1
- . 2 8 7 3
3 0 . 0 9 3 2
■ 2 8 . 6 5 6 7
■ 3 1 . 2 9 9 9
- 2 . 0 9 3 2
- . 0 2 9 7
- . 3 8 2 5
■ 3 9 . 5 1 5 3
■ 3 2 . 6 0 2 8





E f J :
E f J :
L - 1 / 2 ) 
L + 1 / 2 )
■19 . 7 5 5 5  
- . 2 9 8 1  
- . 0 1 6 7  
- . 0 9 0 5  
1 5 . 2 3 2 3  
■ 1 9 , 9 9 8 8
- 1 8 . 1 1 5 3  
- . 5 8 7 3  
- . 0 1 3 6  
- . 0 8 1 1  
- 1 9 .  09 06 
- l e . 9 7 2 9
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E f J=L-l/2 » 
E (JzL+1/2»





































E TJ=L *1/2 )
-.5676 









































■1 . 3278 
•1.09 70
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CM 96 7 S
BK 97 1 S
BK 97 2 ' S
BK 97 2 P
BK 97 3 S
BK 97 3 P
















ED ' -5.1962 -.6799
ESO -92.7922 -93.9078
EIJ=L-1/2I -822.8399 -860.2591
E fJ=L*l/2 l -699.6083 -728.5307
EO -169 , 6 8 4 5 -189.2885
EM -95.3178 -105.5632
ED 55.5965 61.7667
e «l =oi -209 .9058 -228.0850
EO -151,9017 -173.0536
EM -20.1999 . -22,5897
EO -.3090 -.1561
ESO -8,6955 -9,9915
E (J=L-l/2 ) -189.7516 -215.7829






E tJ=L-l/2l -136.2029 -169.2389











E N E R G I A S  or E N L A C E  S E G U N  P O T E N C I A L  A N A L I T I C O





V A L O R E S
E X P E R I M E N T A L E S












-59.771 3 - 6 ** • 5 31 •













































ETJ = L-l/2) 








-, 6 2 6 6  
-.2199 









































E T J=L *1/2 1
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-98 , 7885 
-3o, 7 6 1 8  
17.6129 
-61 .9379 -65.859


















-9 7.6 09 2
-5 9,919 
-9 7.028
























E(J = L-l/2 » 
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ETL = 0 »
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V A L O R E S
E X P E R T  M E N T  ALE S
























288 . 629U 





























































El J=L-l/2 ) 

















E IL = D)
-97,6387 
-28,6599 





■64 , 1966 -68.685
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E TJ = L-l/2 ) 
E TJ=L + l/2»










-.5 3 02 
-.9596
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E X P E R I  M E N T  A L E S



















E(JzL+ 1 /2 )
















































-483,5 1 32 
3 00.74 8 7 
■957.0386 -1018.513





E (J=L-l/2 ) 
E(J:L*1/2 )



















-16 0.20 0 1 
■109,4 170 
6 3.803 5 
■225.8816
•199.4195 
■1 2 0 . 364 0  
70.3859 
■249. 3976 - 2 6  4 , 9 2 4
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V A L O R E S
E X P E R I M E N T A L E





E I J = L - 1 / 2 I  






























































































E I J=L-l/2 » 
ElJ=L*l/2>
























■15 . 2332 16.693
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V A L O R E S
E XF  E R I M E N T A L E  5
















-, 7 P 8 9 
12.55D3 
•10.1836
























E IJ=L-l/2 1 































E T J = L-1/2I 











■1 . 3332 
I.3203

















44 79 . 8  102
3479,7327 




2776 . 26 18 
■5189.6962 -5397.018
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- 6 6 . 7 6 U
- 5  1 . B 4 5
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V A L O R E S











































E TL = 0 )













E (JzL-1 / 2  ) 


















E «JzL-1/2 I 




























-,?0 2 U 
-.0129 







- 1 .2026 
-1,7735 
1 .008 2  
-1 ,9679
-1,4592 
-1 ,64 78 
, 9 3 3 4  
-2.1736
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EIJzL-1/2» -1.0703 -1.3596 —- —--
E IJ=L + l/2 ï -.7538 -1.0371









E«L=0) -5412.7543 -5310.1562 -5535.271




ETL=OI -972.1028 -1008.1012 -1U8C.286





E 1 JzL-1/2) -945.0719 -983.4494 -1045.723
E «JzL + l / 2  » -787.6274 -821.3003 -804.515
NO 1 0 2 3 S
EO -190.9601 -209.8245
EM -119.6741 -131,0 6 l0
ED 69.7362 76.6133
E(L=0» -240.8980 -264,2722 -282.205





ETJZL-1/2 » -224.9751 -251.0232 -26 6.395
E (J=L * 1 / 2  » -192.1182 -213.7032 -209.145
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V A L O R E S
E X P E P I m e n t a l e  S






















































- 6  8.979 
-5 3.242





E <JrL-l/2 ) 
EfJ=L*l/2I










































5.9 35 7 
■16.345 0 17.796















- . 1 3 0  
-.8 6 00 
•13. 5 2 1 ,' 
•1 0 . 8  610
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A P E N D I C E
BREVE DESCRIPCION PE LOS PROGRAMAS PE CALCULO 
aTILIZADOS
Se describen en este apéndice, muy brevemente, 
los programas utilizados para la realizacion de los 
calcules de los dos métodos de integraciôn seguidos.
Debido a que estos programas se han obtenido - 
mediante modificaciones del programa "ORBITALES" —  
la comprensiôn de los mismos requiere un conccimien 
to previo de este segûn se dâ en la r e f e r e n d a  (1), 
y, consecuentemente, las descripciones que siguen - 
estân totalmente apoyadas en las que figuran en la 
mencionada referenda.
A .1 INTEGRACION CON EL POTENCIAL ANALITICO
El programa "ORBITALES" halla la soluciôn P(r) 
de la e c u a d ô n  de ondas
2
^  = f(r) • P(r)
dr
2
para un autovalor E y con la c o n d i d ô n  / P (r)dr = 1
276
En el programa intervienen diverses indices in 
dicadores de la fase en que se encuentra el proceso 
de câlculo. De elles, el II adquiere los siguientes 
significados en fune ion de los valores que va toman 
do :
Il = 1 Identifica los primeros tanteos de E durante 
los cuales los câlculos se realizan con una 
precision inferior a la deseada
Il = 2 Fase en que se llevan los calcules con la pre 
cisiôn pedida
Il = 3 Se conoce ya el autovalor E y los paramétrés 
que intervienen en la normalizaciôn. Se repi^ 
te el câlculo con el fin de realizar salidas 
de resultados y algunas interpolaciones nece 
sarias para câlculos posteriores,
Aprovechando el significado de este indice, se ha 
confeccionado una nueva version del programa ORBITALES 
en la que se han introducido las modificaciones necesa 
rias para que cuando II = 3 se puedan realizar, parale 
lamente a los câlculos que se efectuan normalmente por 
el programa primitive, aquéllos que conducen a determ^ 
nar los valores de los termines (5.11), (5.12) y (5.13) 
que constituyen las correcciones relativistas.
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La marcha general de estos câlculos se puede obser 
var en el diagrama A . 1.1 que figura en la pagina siguien 
t e .
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A.2 INTEGRACION CON EL POTENCIAL AUTOCONSISTENTE
Existe una version del programa "ORBITALES" que 
realiza los tres primeros pasos del proceso de calcu 
lo descrito en el capitulo 6 (autoconsistencia del - 
potencial). El indice INP sirve para indicar, si con 
serva su valor INP = 1, que el proceso de autoconsi^ 
tencia ha terminado.
Las modificaciones efectuadas para llevar a cabo 
el câlculo de las correcciones relativistas han consi£ 
tido en dimensionar las variables précisas, con objeto 
de guardar los autovalores de las energies propias, in 
troduciendo al final del programa el câlculo de cada - 
uno de los términos que constituyen las mencicnadas 
correcciones.
En el proceso de determinacion de la autoconsisten 
cia del potencial se ha encontrado que en algunos âto—  
mos (Cr-24, Ge-32, In-49, Dy-66, W-74, Au-79) era difi- 
cil conseguirla siguiendo unicamente el procedimiento - 
previsto en el programa original, por lo que ha sido ne 
cesario introducir una modificaciôn, usual en este tipo 
de câlculos, que ha permitido acelerar el proceso y ase 
gurar la autoconsistencia deseada.
En el diagrama A.2.1 siguiente se puede seguir, a - 
grandes rasgos, el proceso general de câlculo.
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